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1. Einleitung und Motivation 
 
Kaum eine andere Technologie hat die Gesellschaft in den letzten 40 Jahren so sehr verändert 
wie die Mikroelektronik. Durch die kontinuierliche Weiterentwicklung (kompakter, schneller, 
preiswerter) sind z.B. Computer im Alltag einsetzbar und für jedermann zugänglich gemacht 
worden. Das Spektrum der Produkte der Mikroelektronik besteht dabei unter anderem aus 
Mikroprozessor und Controllern, analoge Schaltungen und Bauelementen der Optoelektronik, 
die zum größten Teil mit Siliziumtechnologie hergestellt werden [Zha02].  
Der Nachteil der Siliziumtechnologie ist, dass durch die geringe Bandlücke von 1,11 eV die 
Bauelemente nur bis etwa 200°C halbleitend sind. Für höhere Temperaturen können Elektro-
nen des Valenzbandes aufgrund der zugeführten thermischen Energie in das Leitungsband 
wechseln. Für diesen Fall ist wegen der höheren Bandlücke unter anderem Siliziumkarbid 
(SiC) verwendbar. Ein weiterer Vorteil der auf SiC basierender Halbleitertechnologie ist die 
weitgehende Kompatibilität mit der Siliziumtechnologie. 
 
Die elektrischen Eigenschaften eines Halbleitermaterials können gezielt durch den Eintrag 
von Verunreinigungen verändert werden. Das Dotieren besteht darin, in einem Halbleiter ge-
zielt Atome anderer Hauptgruppen zusätzlich in den Kristall einzubringen oder einen kleinen 
Bruchteil seiner Atome im Kristallgitter zu ersetzen. Der Eintrag von Fremdatomen in den 
Kristall wird zumeist durch Diffusion erreicht. Bei Substratmaterialien mit sehr geringen Dif-
fusionskonstanten wie Siliziumkarbid und Aluminiumnitrid (AlN) müssen andere Methoden 
wie z.B. die Ionenimplantation angewendet werden. Von den eingebrachten Fremdatomen 
tragen nur die Atome zur elektrischen Leitung bei, die aktiv sind, d.h. die auf Gitterplätzen 
sitzen und Elektronen ins Leitungsband abgeben können bzw. abgegeben haben. Dafür ist die 
Kenntnis der genauen Position der Fremdatome in der Substratmatrix von entscheidender Be-
deutung. Die Lage von Atomen einerseits nach der Implantation sowie anderseits nach einer 
anschließenden Temperung ist dabei sowohl vom eingebrachten Fremdatom als auch vom 
verwendeten Substratmaterial abhängig. 
 
Eine geringe Konzentration von Dotanden wird für die Herstellung von MOSFETs (metal 
oxide semiconductor field effect transistors) oder CCDs (charge couples devices) [Lar94, 
She96] benötigt.  Für ohmsche Kontakte, Schichten mit geringen Widerständen oder Emitter- 
und Kollektor-Gebieten von Transistoren werden dagegen hohe Dotierungskonzentrationen 
verwendet [Hee00, Sak00, Sak01].  
Für Aluminium (Al) bzw. Stickstoff (N) in SiC ist nach der Temperung experimentell bewie-
sen, dass diese sich auf einem Si- bzw. C- Platz befinden, wohingegen für Phosphor (P) und 
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Bor (B) die Platzbesetzung (Si-, C- oder Zwischengitterplatz) noch weitgehend offen ist 
[Mat05, Sch00, Bra00].   
Insbesondere besteht für die Analysemethoden, die empfindlich für die elektronische Struktur 
von Fremdatomen im SiC sind, wie die tiefe Störstellenspektroskopie, Positronen-Anihila-
tionsspektroskopie und paramagnetische Elektronen-Resonanz die Schwierigkeit, dass sie 
keinen direkten Einblick in die Defektgeometrie erlauben. Sie benötigen deshalb ein zu prü-
fendes Ausgangsmodell und mitteln zudem über das Probenvolumen. Eine höhere Lokalität 
kann durch die Verwendung des Transmissionselektronenmikroskops (TEM) erreicht werden. 
 
Um zu bestimmen, ob sich die Fremdatome in einem lokal begrenzten Probenbereich von ca. 
100 nm auf Gitter- oder Zwischengitterplätzen befinden, kann die TEM-Methode ALCHEMI 
(atomic location by channeling enhanced microanalysis, Kapitel 2.4.) angewandt werden. 
Man nutzt dabei die Abhängigkeit der Emission charakteristischer Röntgenstrahlung von der 
Einstrahlrichtung des Elektronenstrahls in die Kristallmatrix aus. Unter Zugrundelegung von 
Blochwellensimulationen zur Bestimmung der verkippungsabhängigen Anregung der ver-
schiedenen Blochzustände können Fremdatome in der Kristallmatrix mit einer Empfindlich-
keit bis zu < 1 at% detektiert werden [Spe83, Ros99]. Durch die Auswertung experimenteller 
und simulierter Daten ist die Unterscheidung nicht nur zwischen dem Gitter- und Zwischen-
gitterplatz, sondern auch zwischen Gitterplätzen verschiedener Atome möglich [Ros99]. Für 
hexagonales SiC liegen bereits Ergebnisse zur Bestimmung der Position von Ge nach Ionen-
implantation und Temperung bei 1200°C vor [Kai01]. Dabei wurde gefunden, dass sich Ge 
bevorzugt auf einem Zwischengitterplatz anstelle eines Gitterplatzes befindet. Die zusätzli-
chen Atome im Kristallgitter verspannen dieses ferner. 
 
Mittels konvergenter Elektronenbeugung (CBED, Convergent Beam Electron Diffraction) 
können in Zusammenhang mit begleitenden Simulationen bereits sehr geringe Gitterverzer-
rungen mit einer Empfindlichkeit von Δa/a = 1x10-4 bestimmt werden [Zou98, Krä00, Krä01, 
Kai99, Chu05]. Die hohe Empfindlichkeit der Linienpositionen von Reflexen höherer Ord-
nung wurde bisher noch nicht genutzt, um Gitterverzerrungen, hervorgerufen durch Einlage-
rung von Fremdatomen, in einer Matrix zu detektieren (Kapitel 2.3.). 
 
Die Aufgaben dieser Arbeit sind: 
• Überprüfung der beiden Methoden ALCHEMI und CBED für geringe Dotierungskon-
zentrationen anhand bekannter Gitterplatzbesetzung von Al in 4H-SiC und 
• Anwendung der beiden Methoden auf konkrete Dotierungen 
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Dabei werden drei Arten von Dotierungen hinsichtlich der Gitterplatzbesetzung untersucht: p-
Dotierung von Al, n-Dotierung von P und isovalente Dotierung von Ge. Der Eintrag von iso-
valentem Germanium in den SiC-Kristall erlaubt die Änderung der strukturellen, elektrischen 
und optischen Eigenschaften von SiC. Aufgrund des größeren Atomdurchmessers von Ge ist 
die Gitterkonstante der gebildeten (Si1-xC1-y)Gex+y Verbindung größer als bei undotiertem SiC 
[Gue99]. Ge dotiertes SiC kann für das Wachstum von Schichten auf SiC verwendet werden, 
die aufgrund eines zu großen Misfits der Gitterkonstanten nicht einkristallin auf undotiertem 
SiC wachsen würden [Wei05]. 
 
Im Rahmen dieser Arbeit werden beide Methoden, ALCHEMI und CBED sich gegenseitig 
ergänzend, eingesetzt. Die erhaltenden Resultate der ALCHEMI Untersuchung (Kapitel 4) 
bestimmen die Ausgangsmodelle in den Simulationen, die zur Interpretation der CBED-
Muster dienen. Die konvergente Elektronenbeugung ist für Proben mit geringen Implantati-
onsdosen geeignet. Bisher wurde CBED in diesem Kontext dazu genutzt, um sehr empfind-
lich Gitterkonstantenänderungen zu bestimmen, sowie erste Aussagen zur Gitterplatzbeset-
zung zu gewinnen [Ros01]. Bei hohen Fremdatomkonzentrationen bewirkt das starke Verzer-
rungsfeld das Verschwinden von Linien im konvergenten Beugungsmuster und damit den 
Verlust benötigter Feininformation. Beide Methoden liefern Aussagen, ob sich die Fremd-
atome bevorzugt auf Gitter- oder Zwischengitterplätzen aufhalten. Dabei soll im Falle der 
ALCHEMI-Methode versucht werden, zwischen der Besetzung der Si- oder C-Gitterplätze zu 
unterscheiden. Es soll weiterhin der Frage nachgegangen werden, warum in P dotiertem SiC 
die Anzahl der elektrisch aktiven Dotanden selbst nach Temperung im Vergleich zur Fremd-
atomkonzentration bedeutend geringer ist [Cho04]. 
 
Die Experimentellen Untersuchungen gliedern sich dabei in drei Aufgaben (Kapitel 4): 
• Aufgrund der bekannten Gitterplatzbesetzung von Al nach Ionenimplantation, wird Al 
implantiertes SiC als Test für die in dieser Arbeit verwendeten Methode dienen. 
• Nach Verifizierung der kombinierten ALCHEMI/CBED-Methode werden P dotierten 
4H-SiC Proben mit unbekannter Gitterplatzbesetzung  untersucht werden. 
• Um die Anwendbarkeit der Kombination von ALCHEMI und CBED für höhere  
Fremdatomkonzentrationen (~1 at%) zu testen, wird eine hoch dotierte Ge ionen-
implantierte 4H-SiC Probe untersucht. 
 
Des Weiteren werden durch begleitenden CBED-Simulationen und molekulardynamischen 
Berechnungen der Einfluss der Fremdatome auf das Kristallgitter und damit auf die experi-
mentellen CBED-Muster nachvollzogen und tendenziell bestätigt werden (Kapitel 5.). 
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2. Grundlagen und Stand der Forschung 
2.1. Siliziumkarbid (SiC) 
2.1.1. Struktur des Halbleiters SiC 
Siliziumkarbid ist eine stabile Verbindung von Elementen der IV. Hauptgruppe (Silizium und 
Kohlenstoff) und ein indirekter Halbleiter. Es zeichnet sich durch eine sehr hohe Härte (Mohs 
9.5 nach Mohs, HV = 2600 nach Vickers) aufgrund einer geringen Bindungslänge zwischen 
Silizium und dem Kohlenstoff (0,189 nm) aus. Damit verbunden sind ein hoher Sublimati-
onspunkt, eine hohe Wärmeleitfähigkeit, große Bandlücke, hohe thermische und chemische 
Belastbarkeit sowie Resistenz gegenüber radioaktiver Strahlung [Mün82]. Aufgrund dieser 
Eigenschaften kann SiC als Ausgangsmaterial zur Herstellung von Halbleiterbauelementen 
herangezogen werden, die unter Umgebungsbedingungen verwendet werden, wo andere Halb-
leiter wie Si oder Galliumarsenid (GaAs) nicht mehr einsetzbar sind. Dazu gehören Einsatz-
möglichkeiten als Hochleistungsbauelement (in Umgebungen von aggressiven Medien oder 
hohen Temperaturen), z.B. als SiC-MOSFET (metal-oxide semiconductor field-effect transis-
tor) bei über 600°C oder als Schaltelement mit sehr kurzen Schaltintervallen. Die große Stabi-
lität ermöglicht zudem auch kompaktere Baugruppen als Si-basierte Geräte [z.B. Bha93, 
Neu98, Rom04]. Die Biokompatibilität von SiC erlaubt ebenfalls den Einsatz als Substrat für 
biologische Sensoren und Sonden in der Medizin und Biologie [San98]. Die hohe Energielü-
cke von SiC gestattet zudem den Einsatz in der Optoelektronik z.B. zur Detektion von blauem 
oder ultraviolettem Licht. Durch die indirekte Bandstruktur ist ein direkter Übergang von 
Band zu Band nicht möglich, weshalb die Effizienz von Leuchtdioden auf SiC-Basis prinzi-
piell um einige Größenordnungen geringer als z.B. GaAs- oder GaN-LEDs (direkte Halblei-
ter) ist [Bis04]. 
 
SiC ist ein polytypes Material [Bau12, Whi63]. Diese Polytypen unterscheiden sich in der 
Stapelfolge von einzelnen Atomlagen und Wiederholungen der Stapelung entlang einer Sta-
pelachse. Die einzelnen Schichten bestehen bei den SiC Polytypen immer aus einer Doppella-
ge von Si- und C-Atomen. Dabei ist jedes Si-Atom tetraedrisch von vier C-Atomen umgeben. 
Die darauf folgende Doppellage von SiC ist entweder um +60° oder -60° verdreht. Somit gibt 
es drei verschiedene Doppellagen A, B, C. Die Stapelfolge der Doppellagen charakterisiert 
den Polytyp. Es existieren über 200 verschiedene Polytypen [Bar93], deren Periodizität teil-
weise erst nach über 100 Atomlagen zu erkennen ist, wie z.B. bei 114R [Yan99] bzw. 261R 
[Kuo82]. Von allen Polytypen sind vor allem vier relevant: 3C-SiC, 2H-SiC, 4H-SiC, und 
6H-SiC. Diese Polytypen sind in Abb. 2-01 in [1 1 2¯ 0]-Projektion dargestellt.  
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     Abb. 2-01 Graphische Darstellung (der vier wichtigsten Polytypen (die jeweiligen Einheits-zellen sind durch Rechtecke gekennzeichnet)) mit Bezeichnung der einzelnen Atomlagen in 
(112¯ 0) Projektion  
 
Die erste Zahl in dieser Nomenklatur nach Ramsdell [Ram51] kennzeichnet die Anzahl, der 
zu einer Periode gehörenden Atomlagen, während der Buchstabe an zweiter Stelle das Kris-
tallsystem beschreibt (H = hexagonal, C = kubisch, R = rhomboedrisch (z.B. 9R-SiC oder 
15R-SiC)). Eine gerade Anzahl von Doppellagen entspricht einer hexagonalen Struktur. Ein 
rhomboedrischer Polytyp wird durch eine ungerade Zahl (außer 3) symbolisiert. Für die Cha-
rakterisierung der Symmetrie von hexagonalen bzw. rhomboedrischen Kristallstrukturen wer-
den statt der 3-zähligen Miller-Indizes (h´k´l´) die 4-zähligen Miller-Bravais-Indizes (hkil) 
verwendet. Es gelten dabei folgende Umrechnungsbeziehungen [Spi05]: 
 






1h +−=′+′+′−=′+′+′−=′+′+′=            )  
Die Stapelfolge ist dabei in der [1 1 2¯  0] (bzw. [1 1 0]) -Projektion, wie in Abb. 2-01 darge-
stellt, erkennbar. 
 
Natürlich vorkommendes SiC tritt als polykristallines Moissanit [Wec77] auf und wird in der 
Schmuckindustrie als preisgünstiger Diamantersatz verwendet. Einkristalline SiC Schichten 
treten in der Natur nicht auf, sondern lassen sich nur durch verschiedene technische Verfahren 
herstellen. Verbreitet ist die CVD (Chemical Vapor Deposition) [Wag01] und die MBE (Mo-
lekular-Strahl-Epitaxie, einer Form der Physikalischen Dampfphasenabscheidung (PVD, Phy-
sical Vapor Deposition) [Fis01]. Die MBE ermöglicht das gezielte Wachstum spezieller Poly-
typen und erlaubt im Prinzip sogar den Polytypenwechsel zum Aufbau von SiC-
Heterostrukturen [Fis01, Jin01]. 
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Die Unterschiede in der Stapelfolge von SiC bedingen Unterschiede in den physikalischen 
Eigenschaften, wie in Tabelle 2-01 auch im Vergleich mit anderen wichtigen Halbleitern Si 
und GaAs dargestellt ist: 
 
Parameter Si GaAs 4H-SiC 6H-SiC 3C-SiC 
Gitterkonstante [nm] 
(300K) 
a0  = 0,5431 
a0 = 0,3840 
c0 = 0,9407 
a0 = 0,5654 
a0 = 0,3998 
c0 = 0,9793 
a = 0,3080 
c = 1,0085 
 a =  0,3081 
 c =  1,5120 
a0 = 0,4359 
a0 = 0,3083 
c0 = 0,7551 
Dichte g/cm3 2,33 5,32 3,2 3,2 2,3 
Energielücke [eV] 1,1 1,42 3,2 3,0 2,3 
Dielektr. Konstante ε 11,9 13,1 9,7 9,7 9,7 
Wärmeleitfähigkeit 












    (1800°C)   N: 5x10-12
(1700°C)  Al: 2,3x10-13
(1700°C)   B: 2,5x10-13
Elektronenbeweglichkeit 
ND [1016 cm2V-1s-1] 
(25°C) 
1200 6500 c 800 
⊥ c 800 
c 60 
⊥ c 400 
750 
Löcherbeweglichkeit NA 








P: 80 N: 50 
p-Dotierung: Ionisie-
rungsenergie [meV] B: 45 





B: 300 Al: 270 
 Tabelle 2-01 Zusammenstellung einiger Eigenschaften von SiC-Polytypen im Vergleich mit anderen Halblei-
tern (bei Si, GaAs und 3C-SiC wurde die Gitterkonstante a0 aufgrund besserer Vergleichbarkeit in die hexa-
gonale Entsprechung a umgerechnet) [Har95, Pen98, Neu98, Cho97, Cho04, Jan00, Vod92]  
 
2.1.2. p- und n-Dotierung von SiC  
Für die Erzeugung von elektronischen Halbleiterbauelementen ist die Generierung von defi-
niert dotierten Bereichen notwendig. SiC lässt sich aufgrund der geringen Diffusionskoeffi-
zienten von Fremdatomen in SiC in-situ während des Kristallwachstums bzw. der Epitaxie 
oder auch durch Ionenimplantation ex-situ dotieren [Rom04]. Im Prinzip können alle stabilen 
Elemente und deren Isotope implantiert werden. Allein die Verfügbarkeit von bestimmten 
seltenen Isotopen begrenzt die Einsetzbarkeit und Wirtschaftlichkeit, wobei für die p- und n-
Dotierung von SiC überwiegend B, Al, Ga (für p-Dotierung) [z.B. Jan03, Sak01, Sat01] und 
N, P, As (n-Dotierung) [z.B. Rur03, Sat01, Han99] benutzt werden. Dabei sind N und Al die 
wichtigsten Dotanden, weil sie sehr flache Donator- bzw. Akzeptorniveaus besitzen [Mül00, 
Car99]. 
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Aufgrund der gewährleisteten Reproduzierbarkeit und Qualität der Epilayer und wegen des 
zusätzlich möglichen Einsatzes für die industrielle Massenproduktion ist die Chemische Gas-
phasenabscheidung (CVD) die wichtigste angewandte epitaktische Methode [Neu98, Dmi99]. 
Verschiedene andere Verfahren zur Herstellung dieser Schichten werden ausführlich in der 
Literatur behandelt, wie unter anderem die Sublimationsmethode [Kim92, Mal96, Syv99], 
Molekularstrahlepitaxie (MBE) [Pez01, Fis01, Kai98, Hat98] und Flüssigphasenepitaxie 
(LPE) [Ren96] [Rom04]. 
 
Je nach Dotieratom und angewendeter Dotier- bzw. Wachstumsmethode (Ionenimplantation, 
CVD) und -parametern (z.B. Implantationsdosis, Substrattemperatur, Ausheiltemperatur, 
Druck) befindet sich die Mehrzahl der eingebrachten Fremdatome auf unterschiedlichen Posi-
tionen im Kristall. Diese Positionen werden zumeist durch integrale optische bzw. elektrische 
Messmethoden wie Hallmessungen [Sak01, Sch02a, Ses98, Rao95], Sekundärionen-Massen-
spektrometrie [Kak02, Aca05], Kathodo- und Photolumineszenz [Kak02, Gao03, Sah05], 
Elektronenspinresonanz-Spektroskopie [Smi99], Kapazität-Spannungs-Messungen [Kak02, 
Rao95] bzw. Rutherford-Rückstreuung [Neg04, Rao95, Kim97] bestimmt. Demnach befindet 
sich ein Großteil aller eingebrachten Atome in ionenimplantierten Proben auf Zwischengitter-
plätzen, wohingegen sich bei den gewachsenen Schichten mittels CVD bzw. PVD, die 
Fremdatome mehrheitlich auf Gitterplätzen (Si- oder C) befinden. Einigen Veröffentlichun-
gen zufolge verdrängt bei bestimmten Parametern der Ionenimplantation (wie Substrattempe-
ratur, Implantationsdosis) die Mehrzahl der Fremdatome Si-Atome, wie z.B. für Al [Hee00], 
P [Lar97, Rur03] und Ge [Kat99], bzw. C-Atome wie z.B. für N [Rur03, Lar94], B [Boc01] 
und P [Cho90] von ihren Gitterplätzen. 
 
Die möglichen Zwischengitterplätze können aufgrund vorhandener Lücken in der Kristall-
struktur mittels geometrischer Betrachtungen bestimmt werden. Abb. 2-02 zeigt die aus geo-
metrischen Gesichtspunkten wahrscheinlichsten Aufenthaltsorte von Fremdatomen in ver-
schiedenen Polytypen von SiC. Anhand der unterschiedlichen Koordinierung, d.h. der Ver-
bindung mit den Nachbaratomen und den jeweilige Abstand zum Nachbaratom, unterscheidet 
man vier besondere Zwischengitterplätze: die tetragonale (te), trigonale (tr), oktaedrische (ok) 
und trigonal (anti)prismatische (trap) Koordination.  
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Abb. 2-02 Graphische Darstellung der Lagen der unterschiedlich koordinierten Zwischengitterplätze 
in (a) 3C-, (b) 2H- und (c) 4H-SiC, tetragonal (te), trigonal (tr), oktaedrisch (ok), trigonal antipris-
matisch (trap) [Kai02]. Die Bestimmung der Zwischengitterplätze erfolgte aufgrund geometrischer 




Dabei sind, wie Abb. 2-02 zu entnehmen ist, die jeweiligen Abstände zu den Nachbaratomen 
unterschiedlich groß, wobei die maximalen Abstände für die hexagonalen Polytypen 
0,201 nm bzw. für den kubischen Polytyp 0,189 nm betragen. 
Zur Bestimmung der Gitterplatzbesetzung von Dotanden wird in dieser Arbeit aufgrund der 
höheren Lokalität der Untersuchung gegenüber den oben erwähnten Methoden die Transmis-
sionselektronenmikroskopie (TEM) benutzt, welche im folgenden Kapitel näher erläutert wer-
den soll. 
 
2.2. Transmissionselektronenmikroskopie (TEM) 
2.2.1. Interaktion von Elektronen mit Materie im TEM 
Trifft ein kohärenter Elektronenstrahl auf eine dünne (~100 nm dick) kristalline Probe, so 
wird er durch diese beeinflusst. Die dabei gebeugten Elektronen bzw. die entstehende Strah-
lung in Form von charakteristischer Röntgenstrahlung können zur Analyse herangezogen 
werden (siehe Abb. 2-03). In der vorliegenden Arbeit werden der direkte Strahl und die kohä-
rent elastisch vorwärtsgestreuten Elektronen zur Untersuchungen herangezogen.  
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Abb. 2-03 Elektronenbeugungseffekte beim Durchgang durch 
eine dünne Probe; Die derart dargestellten Effekte werden in 




Vergleichbar mit der Beugung von Lichtstrahlen an einem periodischen Gitter streut im TEM 
der Elektronenstrahl am periodischen Kristallpotenzial. Die Streurichtung wird dabei durch 
die Kristallsymmetrie und die Streuintensität durch die atomare Zusammensetzung der Proben 
bestimmt. Das führt zu einem Beugungsbild mit diskreten Beugungsreflexen und definierten 
Reflexintensitäten. Bei der kinematischen Beugungstheorie werden nur einfache Streuprozes-
se zwischen dem einfallenden Strahl und den atomaren Streuamplituden der Kristallbausteine 
betrachtet. Dabei wird vorausgesetzt, dass nur ein geringer Teil der einfallenden Intensität in 
die gebeugten Reflexe streut, was für dünnste Kristallstrukturen näherungsweise erfüllt ist 
(für Si < 5 nm). Der einfallende Elektronenstrahl 0k
r
 kann nur in solche Richtungen k
r
 ge-
beugt werden, die ein ganzzahliges Vielfaches n eines reziproken Gittervektors g  betragen, 
was durch die Laue-Gleichungen beschrieben wird: 
r
     ...}3,2,1{ngnkk 0 ∈⋅+=      
rrr
 (1)  
Für den Fall der elastischen Elektronenbeugung ist 0kk
rr








⋅+⋅+⋅=  beschreibt die streuende Kristallstruktur unter Verwendung der 
Millerschen Indizes (hkl) und der reziproken Gittervektoren *ia
r
, die sich wiederum aus den 
Basisvektoren des Realkristalls ia
r
 gemäß folgender Gleichung (bei zyklischer Vertauschung 
von i, j, k) berechnen lassen. 
 














Die elastische Beugung an Kristall- oder Gitterebenen wird durch das Braggsche Gesetz be-
schrieben, Abb. 2-04. 
 
 
Abb. 2-04 Veranschaulichung des Braggschen Gesetzes  
 
Der Wegunterschied zwischen den beiden Strahlen der gebeugten Welle beträgt: 
BCABx +=Δ  mit BCAB = . Mit ( )θ= sindAB hkl  und Nnnx ∈λ⋅=Δ      , , λ Wellenlänge 
des Elektrons) ergibt sich somit das Braggsche Gesetz: 
 


































= für orthogonale Kristallsysteme. 
Dabei hängt der Netzebenenabstand dhkl von den Millerschen Indizes ab, die die kleinsten 
ganzzahligen Nenner der reziproken Achsenabschnitte darstellen [z.B. Kle98, Spi05]. 
 
2.2.2. Aufbau und Funktionsweise des TEM 
Das Transmissionselektronenmikroskop ist dem optischen Mikroskop sehr ähnlich, wobei die 
Glaslinsen durch magnetische Linsen ersetzt werden. Diese lenken gemäß dem Lorentz-
Gesetz ( )BvE eF rrr ×+=  den Elektronenstrahl ab. Die Aufgabe, den Elektronenstrahl zu er-
zeugen (Lichtquelle) und zu bündeln, übernehmen, anstelle einer Lichtquelle die Elektro-
nenquelle und das Kondensorlinsensystem, Abb. 2-05. Als Elektronenquelle mittels Glüh-
emission wird im Allgemeinen ein Lanthanhexaborid-Kristall (LaB6) verwendet, dessen Ener-
gieunschärfe (für eine Beschleunigungsspannung von 200 kV) ΔE = 1,5 eV beträgt. Je nach 
Einstellung der Kondensorlinsen erhält man für die Ausleuchtung der Probe einen parallelen 
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Strahl oder einen konvergenten bzw. divergenten Strahl. In der Probenebene befindet sich die 
Objektivlinse, deren hintere Brennebene unterhalb der Probe liegt (Abb. 2-05).  
 
 
Abb. 2-05 TEM-Aufbau (links) und schematischer Strahlengang für Hellfeldabbildung (rechts) an einem 
TECNAI System  [© FEI]  
 
Die Objektivlinse, die wichtigste Linse im TEM, übernimmt die Hauptaufgabe der Vergröße-
rung. In der hinteren Brennebene der Objektivlinse entsteht das Beugungsbild. Mit Blenden in 
der hinteren Brennebene können die unterschiedlichen Darstellungsmodi (Abb.2-06) realisiert 
werden. Die Feinbereichsblende, unterhalb der hinteren Brennebene, erlaubt die Elektronen-
beugung an bestimmten ausgewählten Probenbereichen. Die Beobachtung kann mit Hilfe ei-
nes Beobachtungsschirms, TV-Monitors bzw. CCD-Kamera erfolgen, Abb. 2-05. Zusätzlich 
kann sich in bzw. unter der Säule ein Energiefilter befinden, mit dem durch Filterung der ine-
lastisch gebeugten Strahlanteile eine Verbesserung des Kontrastes und damit einhergehend 
eine Verbesserung des Signal-Rausch-Verhältnisses (SNR) erreicht werden kann.  
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Abb. 2-06 Abbildungsmodi im TEM a) Realraumabbildungen und b) Beugung bei unterschiedlicher 
Einstrahlung [Kai02a]  
 
Die Elektronenmikroskopie bei parallelem Elektronenstrahl wird auch CTEM (Conventional 
TEM) genannt, wozu die Hell- und Dunkelfeldabbildung sowie die (Feinbereichs-)Beugung 
(SAED, Selected Area Electron Diffraction) und die Hochauflösung (HRTEM, High Resolu-
tion TEM) gehören. Die Beugung mit konvergentem Elektronenstrahl wird als CBED (Con-
vergent Beam Electron Diffraction) bezeichnet.  
 
Zur Entstehung einer Hellfeld-Abbildung wird mit der Objektivblende nur der Reflex des 
direkten Strahls (000-Strahl), der in der optischen Achse des TEM-Linsensystems liegt, aus-
gewählt. Alle weiteren abgebeugten Strahlen werden ausgeblendet. Bei der Dunkelfeldabbil-
dung wird dagegen durch Anlegen von zusätzlichen Feldern ein gebeugter Strahl in die opti-
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sche Achse gebracht (da hier die Linsenfehler am geringsten sind) und der Hauptstrahl und 
die weiteren gebeugten Strahlen ausgeblendet. Dadurch tragen nur Bereiche der Probe zur 
Abbildung bei, die zu dem verwendeten gebeugten Strahl gehören. Alle anderen Bereiche 
bleiben in der Abbildung dunkel. Bei der Elektronenbeugung wird durch eine veränderte An-
regung der Objektivlinse das Beugungsmuster auf dem Schirm abgebildet. Durch Verwen-
dung der Feinbereichsblende wird die Abbildung von Beugungsmuster von ausgewählten 
Probenbereichen zur Bestimmung von Kristallstruktur und Gitterkonstanten ermöglicht.  
 
Bei der Hochauflösungsabbildung (HRTEM) [z.B. Bet92, Rei93] werden mehrere Reflexe 
durch die Objektivblende gelassen, die miteinander interferieren (siehe Abb. 2-06). Deshalb 
sind Hochauflösungsabbildungen als Interferenzabbildungen anzusehen und als solche nicht 
direkt, sondern nur im Vergleich mit begleitenden Simulationen, interpretierbar [Spe81, 
Rei93, Wil96]. HRTEM ist eine direkte Abbildung des Kristallgitters eines kristallinen Ob-
jekts und erlaubt eine Bestimmung von Atompositionen und Netzebenenabständen unter Aus-
nutzung von Phasenkontrasterscheinungen, welche stark von der Probendicke und TEM-
Parametern wie Fokussierung und Linsenfehler in Form der sphärischen Aberration abhängen 
[Jin01]. Dabei wird zur Bestimmung der Netzebenenabstände die Schnelle Fouriertransforma-
tion (FFT) verwendet,  um eine beugungsbildähnliche Analyse der Periodizitäten innerhalb 
des zu untersuchenden Hochauflösungsbildes zu erhalten [Coo65, Rei93]. 
 
2.3. Konvergente Elektronenbeugung (CBED) 
2.3.1. Allgemeines und Anwendung 
Bei der konvergenten Elektronenbeugung (CBED) wird der Elektronenstrahl auf die Probe fo-
kussiert, wodurch eine kegelförmige Beleuchtung der Probe realisiert wird. Dabei bilden sich 
im Gegensatz zur parallelen Einstrahlung mit punktförmigen Reflexen Beugungsscheiben aus. 
Die Intensität in den Beugungsscheiben entsteht als Summe einzelner Beugungspunkte jedes 
geneigten Elektronenstrahls des konvergenten Bündels. Die Größe der Beugungsscheiben 
wird dabei durch den Konvergenzwinkel (siehe Abb. 2-06) bestimmt. Innerhalb des Beu-
gungsbildes bleiben die Abstände der einzelnen Reflexe beim Übergang zur konvergenten 
Einstrahlung, Abstände der Mittelpunkte der Beugungsscheiben, konstant. Innerhalb dieser 
Scheiben ist ein Netzwerk feiner Linien (HOLZ-Linien, Higher Order Laue Zone-Linien) 
vorzufinden, die für das beobachtete Material, die benutzte Orientierung und für die verwen-
dete Beschleunigungsspannung der Elektronen charakteristisch ist [Rei93, Wil96, Spe92]. 
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Die Elektronenbeugung bei konvergenter Einstrahlung wird für die Bestimmung verschie-
denster Parameter und Eigenschaften von Festkörpern verwendet. So lässt sich CBED bei der 
Untersuchung von Kristallbaufehlern wie Versetzungen [Tan88, Cho92], Stapelfehlern 
[Tan88] oder Grenzflächen [Bok00, Mor03] und der Bestimmung von Punkt- und Raumgrup-
pen [Tan83, Tan89, Sue04], Ladungsdichten und Strukturfaktoren [Tsu99, Tsu02], Gitterkon-
stanten [Spe92, Kai99, Krä00, Krä01, Chu04] und Polaritäten [Dei04, Spi02] anwenden. 
 
2.3.2. Die Linienentstehung 
Für die Erklärung der Reflexe durch konstruktive Interferenz ist das Braggsche Gesetz an-
wendbar (siehe Kapitel 2.2.1. und Abb. 2-07). Dabei liegen alle gebeugten Strahlen, die unter 
dem gleichen Winkel θ zu einer definierten Schar von hkl-Netzebenen einfallen, auf einem 
Kegel (siehe Abb. 2-07). 
 
 
Abb. 2-07 Bei konvergenter Einstrahlung liegen die Strahlen mit gleichem θ auf einem Kegel (Kossel-
bzw. Bragg-Kegel); diese Kegel erzeugen die beobachteten Linien [Kai00]  
 
Die Projektion der Kegel (auch Kossel- bzw. Braggkegel genannt) auf die Beobachtungsebe-
ne ergibt eine Linie sowohl in der transmittierten Scheibe (dunkel) als auch in der gebeugten 
Scheibe (hell). Die Intensitätsunterschiede resultieren daraus, dass die Intensität, die im ge-
beugten Strahl ist, im transmittierten Strahl fehlt. Diese Linien werden als deficient- und ex-
cess-HOLZ-Linien bezeichnet, die paarweise auftreten, wobei Linien höherer Ordnung erst 
bei größeren Probendicken (> 100 nm) erscheinen. Die Abstände und die Indizierung der ein-
zelnen Reflexe (bzw. Mittelpunkte der Beugungsscheiben) innerhalb des Beugungsbildes 
bleiben beim Übergang von der parallelen zur konvergenten Einstrahlung konstant. 
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Von allen Beugungsscheiben ist die 000-Scheibe am interessantesten, weil sie die transmit-
tierte Scheibe ist und die Reflexionen aller Netzebenen, die in der gewählten Einstahlrichtung 
in Reflexionsstellung enthalten sind, beinhaltet. Demzufolge erhält man deficient-Linien aller 
entsprechenden Beugungsordnungen in der 000-Scheibe.  
Anhand der Abb. 2-08 sollen HOLZ-Reflexe veranschaulicht werden. Man bedient sich dabei 
der Ewaldkonstruktion, wobei Beugungsreflexe (Beugungsscheiben) entstehen, wenn die  
Ewald-Kugel die reziproken Gitterpunkte schneidet (exakte Braggbedingung). Somit entsteht 
direkt um den transmittierten Strahl ein Beugungsmuster, sowie für höhere Beugungswinkel, 
charakteristische Ringe (siehe Abb. 2-08). Das Skalarprodukt eines Translationsvektors rr des 
Kristallgitters mit einem Vektor g des reziproken Gitters r nlwkvhurg =++=∗ rr  ist immer 
eine ganze nicht negative Zahl. 
 
 
Abb. 2-08 Ausbildung der Lauezonen für parallele Elektronenstrahlen; 
HBE: hintere Brennebene [Kai00]  
 
Für n = 0 liegen alle gr  in einer Ebene durch den Ursprung des reziproken Gitters und stehen 
senkrecht auf der Zonenachse rr . Die Ebenenscharen, die zu diesen Vektoren  gehören, ha-
ben die Zonenachse als gemeinsame Schnittlinie. Die von den Vektoren  aufgespannte Ebe-
ne im reziproken Gitter wird als ZOLZ (Zeroth Order Laue Zone, n = 0), FOLZ (First Order 
Laue Zone, n = 1), SOLZ (Second Order Laue Zone, n = 2), TOLZ (Third Order Laue Zone, 
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2.3.3. Einfluss von Gitterkonstanten bzw. Beschleunigungsspannung auf Linienposition 
Die Linienposition ist material- und geräteparameterspezifisch über den Winkel zwischen der 
(hkl)-Netzebene und der jeweiligen Zonenachse definiert. In der Abb. 2-09 werden die Zu-
sammenhänge verdeutlicht. Da der Wellenvektor k
r
 von der Wellenlänge der Elektronen, und 
damit von der Beschleunigungsspannung, abhängt, ergibt sich eine Abhängigkeit der Linien-
position von der Beschleunigungsspannung. Ebenso ist die Linienposition vom reziproken 
Gittervektor  und damit vom Gitterparameter des Kristalls abhängig, Abb. 2-09 bzw. 2-10. gr
 
 
Abb. 2-09 Die Position einer Linie in Ab-
hängigkeit vom Beugungswinkel θ  [Kai00] 
 
Aus Abb. 2-09 ergeben sich folgende Winkelbezeichungen: 
θ = Winkel zwischen der Zonenachse [uvw] und der Linie  
ε = Winkel zwischen dem Gittervektor der Linie gr und der Projektion von  auf die xy-




φ = Winkel zwischen dem Wellenvektor des einfallenden Strahls k
r
und dem Gittervektor 
 gr








Da die Zonenachse senkrecht zur den HOLZ-Reflexen steht, gilt folgende Winkelbeziehung: 
 
ε+φ+θ=π 2  
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Der Winkel φ lässt sich bestimmen zu:  
δ−π=φ 2 , 






2gsin =δMit lässt sich die Linienposition θ w lgt angebe
 
n nun für k = 1/λ  ein1 und für λ die Formel zur Berechnung der relativistischen Wel-
nlänge (U Beschleunigungsspannung; m0 Ruhemasse des Elektrons) 
 
 
ein, so bestimmt sich die Ableitung von 
 
 
                                    (5) 
 
 
mit eU >> m0c2






































































































































In der Elektronenmikroskopie wird für gewöhnlich der Faktor 2π in den Wellenfunktionen separat im Phasen-
term (also nicht innerhalb von k) angegeben, so dass dieser Faktor bei weiteren Berechnungen weggelassen 
wird: ( ) k2k  ,  
rrr rrrr
π=′=∝ψ ′π rkirki2 eer  
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Aus den Gleichungen 5 und 6 geht her Δθ als Funktion der 
Gitterkonstante bzw. Beschleuni it größer werdendem -Vektor ebenf
größer wird, d.h. dass die Linien aus höheren Ordnungen (FOLZ, SOLZ etc.) sensibler auf
nderungen der Gitterkonstante reagieren. Die graphische Darstellung in Abb. 2-10 soll dies 
vor, dass die Linienverschiebung 
gungsspannung m gr alls 
 
Ä
demonstrieren. Sie zeigt für ein kubisches System mit der Gitterkonstante a die Veränderung 










in Einheiten von 1/a. Demnach gilt: Je größer die Summe der Quadrate er Mild lerschen Indi-
zes ist, desto größer ist der Betrag des Gittervektors gr und desto größer ist die Linienver-
schiebung. Wie in der Abb. 2-09 dargestellt ist, gehören Gittervektoren mit großen Beträgen 
d.h. mit größeren Abständen zum Ursprung des reziproken Gitters zu den Reflexen höherer 
Ordnung. Sie sind also keine ZOLZ-Reflexe mehr, sondern FOLZ-, SOLZ-, TOLZ- etc. Re-









Abb. 2-10 Linienverschiebung im 
kubischen Gitter bei Änderung der Git-
terkonstante a in Form des Betrages g des 
reziproken Gittervektors 
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2.3.4. Energiegefilterte CBED 
ei zunehmender Probendicke erhöht sich der Anteil der inelastisch gebeugter Strahlen 
(Strahlen mit Energieverlust, siehe Abb. 2-03, Kapitel 2.2.1.), was im konvergenten Beu-
ignal-Rausch-Verhältnis sinkt und die eindeutige Detektion 
B
gungsbild dazu führt, dass das S
von HOLZ-Linien erschwert wird [Chu04].  
Um diesen Einfluss zu kompensieren, werden die inelastisch gebeugten Strahlen beim Durch-
gang durch zusätzlichen magnetische Linsen und Blenden gemäß der Lorentzkraft 
( )BvEeF ×+=  dergestalt abgelenkt, das sie nicht mehr zur Abbildung beitragen, wie in Abb. 







Abb. 2-12 zeigt in G stisch gebeugten Strah-
n auf das aufzune . Deutlich ist die Verbesserung des SNR und die 
ontrastverstärkung innerhalb des CBED-Musters in Abb. 2-12b zu erkennen, wo nun auch 
egenüberstellung wie sich die Filterung der inela
hmende Bild auswirktle
K





Abb. 2-12 Vergleich der CBED-Muster von [120 80 1] 4H-SiC 
(200kV Beschleunigungsspannung) bei Schichtdicke (> 300 nm), (a) 
Muster ohne Filter, (b) Gefiltertes Bild: Filterung maximale Energie-
abweichung: 40eV Aufnahmezeit je 8s 
Abb.  2-11 Schema eines Energiefilters der Firma Gatan 
(GIF, Gatan Image Filter) 
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2.4. Energiedispersive Röntgenspektroskopie (EDX)  
.4.1. Allgemeines 
Die durch schnelle Elektronen in der Probe erzeugte Röntgenstrahlung erlaubt es die chemi-
ombination mit dem Scanning TEM 
h die örtliche Verteilung der gefundenen Elemente zu bestimmen.  
örper-
2
sche Zusammensetzung der Probe zu analysieren. Bei K
(STEM) ist zusätzlic
Beim Durchgang des Elektronenstrahls durch die Probe wird ein Teil der Elektronen in-
elastisch gestreut (siehe Abb. 2.03, Kapitel 2.2.1.). Dabei geben diese Elektronen Energie 
durch Wechselwirkungen mit den Atomen des Festkörpers ab. Wird dabei ein Festk
Elektron aus einer tieferen Schale herausgestossen und durch Rekombination durch ein Elekt-
ron aus höheren Schalen ersetzt, so wird die dabei freiwerdende Energie in Form von charak-
teristischer Röntgenstrahlung (Linienspektrum) ausgesendet, Abb. 2-13. Das detektierte 
Röntgensignal ist dabei eine Überlagerung von Bremsstrahlung (Ablenkung des Elektrons im 
Coulomb-Potenzial des Atomkerns ohne direkte Stoßwechselwirkung mit den Elektronen 






Die Detektion und Analyse der Röntgenstrahlung kann zum einen durch Messung der Energie 
(EDX  Energ eren der Wellen nge (WDX  
ellenlängendispersive Röntgenspektroskopie) erfolgen. Der Vorteil von EDX liegt in der 
Abb.  2-13 Schema zur Entstehung der Röntgenstrahlung 
iedispersive Röntgenspektroskopie) und zum and lä
W
simultanen Messung der Spektren für alle Elemente im Untersuchungsbereich (Linienscan, 
Flächenscan) bei gleichzeitiger größerer Empfindlichkeit bei geringen Strahlströmen, da ein 
größerer Anteil der erzeugten Röntgenstrahlung detektiert wird. Dabei liegt die spektrale 
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Empfindlichkeit mit ca. 135 eV für EDX deutlich unter der von WDX von etwa 10 eV, wo-
durch Peaküberlappungen bei EDX häufiger auftreten als bei WDX [Wil96]. 
 
Im Detektor wird durch jedes Röntgenquant ein Elektron-Loch-Paar erzeugt, deren Energie 
proportional zur Energie des Röntgenquants ist. Durch die an den Kristall angelegte Spannung 
von etwa 1 kV wird erreicht, dass das Elektron-Loch-Paar nicht sofort wieder rekombiniert 
estim-
ung der wahrscheinlichsten Aufenthaltsorten von Fremdatomen innerhalb einer Einheitszel-
graphischer Untersuchungen im TEM möglich. Cowley [Cow64] und 
 es wird eine sys-
matische Reihe von Atomen im Kristallgitter angeregt, Abb. 2-14. Um die Gitterplatzbeset-
und die erzeugten Ladungen abgeführt und registriert werden können. Um eine optimale Zähl-
rate der Röntgenquanten bei einer Messung zu erhalten, wird die Probe im TEM um 10-15° 
zum Detektor hin verkippt. Bei größeren oder kleineren Winkeln bezüglich des Detektors 
nimmt dagegen die Zählrate aufgrund der vorliegenden Probe-Detektor-Geometrie ab. 
 
2.4.2. ALCHEMI 
Mit ALCHEMI (Atomic Location by CHanneling Enhanced MIcroanalysis) ist die B
m
le mittels röntgeno
Gjønnes und Højer [Gjø71] haben erstmals die Idee verfasst, den Elektronen-Channeling-
Effekt (Bormann-Effekt [Bor41]) zur Bestimmung von Fremdatompositionen zu benutzen. 
Der hierbei ausgenutzte Channeling Effekt besteht darin, dass sich einfallenden Elektronen im 
Kristall entlang von Kanälen ausbreiten, wenn die Kristallorientierung nahezu parallel zu 
den Netzebenen bzw. zu einer Kristallachse (planares bzw. axiales Channeling) ist. Das Ak-
ronym ALCHEMI wurde in einer Veröffentlichung von Spence und Taftø geprägt [Spe83]. 
Taftø [Taf82a], Taftø und Lilienthal [Taf82b] bzw. Taftø und Spence [Taf82c] benutzten als 
Erste diese Methode zur Bestimmung von Atompositionen der Kationen in (Cr, Fe, A, 
Mg)3O4 bzw. ZnCrxFe2-xO4 und von Eisenatomen in (Mg, Fe)2SiO4 [Pri99]. 
 
Das Standardverfahren nach Spence und Taftø [Spe83] geht von streng lokalisierter Anregung 
der charakteristischen Röntgenstrahlung und planarem Channeling aus, d.h.
te
zung von Fremdatomen bestimmen zu können, muss der Kristall in einer Orientierung einen 
Schichtaufbau zweier oder mehrerer Atomsorten (Kristallatome ! auf der Ebene A und 
Fremdatome " auf der Ebene A und/oder B) aufweisen und die Einstrahlrichtung der Elek-
tronen muss parallel zu diesen Ebenen liegen. 
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ie Grundidee der ALCHEMI-Methode ist folgende (siehe Abb. 2-14 und 2-15): Befinden 
ntierung bzw. dem Verkippen weg 
Abb. 2-14 Zur Verdeutlichung der Erklärungen zur 
ALCHEMI-Methode, Kristallgitter mit Fremdatomen 
auf verschiedenen Gitterpositionen  
 
D
sich Fremdatome z.B. auf der Ebene A (Säulen mit Gitteratomen), so ändert sich die Intensität 
der elektroneninduzierten, charakteristischen Röntgenstrahlung der Fremdatome bei Ände-
rung der Einstrahlrichtung bzw. der Kristallorientierung, wie die Intensität der Kristallatome, 
da die elektroneninduzierte Stromdichte (Anregung von Blochwellen) auf beiden Positionen, 
aufgrund der gleich bleibenden Symmetrie des Gitters, gleich ist. Für die von den Atomen in 
der Ebene B (Säule zwischen den Gitterplätzen) stammende Röntgenintensität erwartet man 
aufgrund der unterschiedlichen Blochwellen-Anregung ein anderes Verhalten bei Änderung 
des Kippwinkels (siehe Abb. 2-15) [Pri99]. Durch die Aufnahme von EDX-Spektren bei ver-
schiedenen Kippwinkeln um bestimmte Zonenachsen herum, lässt sich durch den Vergleich 
der Peakhöhen der Röntgenlinien für die Fremdatome bzw. Kristallatome mit dem theoreti-
schen Verlauf der Anregungskurven von Blochwellen entlang der Kipprichtung der wahr-
scheinlichste Aufenthaltsort der Fremdatome bestimmen. 
Aufgrund der starken Abhängigkeit von der Kristallorie
von Kristallachsen sind eine parallele Einstrahlung des Elektronenstrahls und eine optimale 
Probendicke von unter 100 nm Voraussetzungen für die Ausbildung von starken und reprodu-
zierbaren Channeling-Bedingungen. 
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Abb. 2-15 Verfahrensweise bei der Bestimmung der Gitterplatzbesetzung mittels ALCHEMI:





2.4.3. Anwendung der ALCHEMI 
Die ALCHEMI-Methode fand des Weiteren in der Literatur Anwendung in der Gitterplatzbe-
stimmung von Ca in BaTiO2 [Cha84], Ge in 4H-SiC [Kai01], Cr, Fe und Re in NiAl [Fro04]. 
Außerdem wurden Tests hinsichtlich der Einflüsse von Kristallbaufehlern (z.B. Phasengren-
zen [Jia99]) auf die Verwendbarkeit von ALCHEMI unternommen, die daraufhin deuteten, 
dass durch Defekte und starke Unregelmäßigkeiten des Kristalls die Anwendbarkeit von AL-
CHEMI stark eingeschränkt wird. Im Gegensatz zu den oben genannten Veröffentlichungen 




Es gibt prinzipiell zwei Methoden zur Simulation von Beugungs- bzw. Hochauflösungsbil-
dern. Das ist zum einen die Multislice-Methode [z.B. Kir98] und zum zweiten die auf dem 
Blochwellenalgorithmus basierende Simulation [Hir77, Tsu95,  Zou98, Kai99].  
Der Vorteil der Multislice-Methode liegt in der Möglichkeit sowohl perfekte, ungestörte Kris-
tallmodelle wie auch gestörte d.h. defektreiche unsymmetrische Modelle in akzeptabler Zeit 
zu simulieren. Mittels molekulardynamischen Simulationen können gestörte Modelle relaxiert 
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und energetisch optimiert werden, womit ein realistischeres Modell für Dotierungen erzeugt 
wird [Bis04].  
Dagegen ist es mit der volldynamischen Blochwellensimulation nur unter höchstem rechen-
technischen und zeitlichen Aufwand möglich, Defektstrukturen bzw. sehr große Modelle zu 
berechnen. Dieser Algorithmus wird vorrangig bei der Simulation von perfekten Kristallen 
mit kleinen Modellgrößen basierend auf der Kristallsymmetrie angewendet.  
 
2.5.2. Kinematische Simulation von Beugungsbildern 
In der kinematischen Näherung berücksichtigt man zur Berechnung nur Einfach-Streuung des 
Elektronenstrahls in der Probe (entspricht einer sehr dünnen realen Probe) und die Linienpo-
sition wird durch das Braggsche Gesetz (Kapitel 2.2.1.) bestimmt. Die qualitative Berechnung 
der Intensitäten der Beugungsreflexe ist in der kinematischen Theorie aufgrund der Vernach-
lässigung von Mehrfachstreuungen in der kinematischen Beugungstheorie nur für eine sehr 
dünne Probe möglich [Rei93]. Zusätzlich werden thermische Effekte wie Gitterschwingungen 
und die daraus resultierende thermisch diffuse Streuung vernachlässigt. 
 
Die Eingabeparameter beschränken sich auf die Angabe des Bravais-Gittertyps, der Gitter-
konstanten, der Beschleunigungsspannung, der Richtung des einfallenden Elektronenstrahls 
[uvw] und der Größe des abzubildenden Bereichs. Der dabei zu simulierende Kristall hat ei-
nen idealen Aufbau ohne Defekte. [Uye65, Hir77, Wil96]  
Die (schnelle) kinematische Simulation wird nur zur ersten groben Identifizierung der Linien 
verwendet. 
 
2.5.3. Molekulardynamische Simulation (MD) von relaxierten Modellen 
Bei Molekulardynamischen Simulationen (MD) werden die klassischen Newtonschen Bewe-
gungsgleichungen für ein N-Teilchensystem gelöst, wobei man für alle Teilchen die jeweili-
gen Parameter der Bewegung, wie Ort und Geschwindigkeit, erhält. Die MD ermöglichet die 
Betrachtung von Entwicklungen von Teilchensystemen auf sehr kleiner Zeitskala (Piko- bis 
Nanosekunden) wie Kristallwachstum, Ober- bzw. Grenzflächenneuordnung und -rekonstruk-
tion sowie die Relaxation von Strukturen und Gitterdefekten. Dabei werden basierend auf 
dem gegebenen Kristallpotenzial, d.h. den Wechselwirkungen der Atome untereinander und 
den Startparametern wie Ort und Geschwindigkeit die zukünftigen Positionen und Ge-
schwindigkeiten der Teilchen (im Allgemeinen: Atome) berechnet. Das Ausgangsmodell ist 
hierbei eine zumeist kubische bzw. orthorhombische Superzelle bestehend aus mehreren Ein-
heitszellen pro Richtung von bis zu einigen 10 nm Kantenlänge. Das für diese Berechnungen 
2. Grundlagen und Stand der Forschung  27 
zugrunde gelegte, empirische Potenzial ist das Tersoff-Potenzial [Ter89]. Damit wird die 






































 bzw. bestimmen: 
a 
(10) 
Da bei der Berechnung nur diskrete Zeitintervalle in der Größenordnung Femto- bis Pikose-
a 
(11) 












kunden betrachtet werden, bestimmten sich Ort und Geschwindigkeit eines Atoms zum Zeit-
punkt tΔ  iterativ durch die Bedingungen für den Ort und die Geschwindigkeit zum Zeitpunkt 
t0 = 0 unter zu Hilfenahme von Termen maximal 2. Ordnung des Verlet-Algorithmus [Ver67] 
zu: 




 und daraus die Geschwindigkeitswerte iv
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kann mit diesen nun ein weiteres Zeitintervall berechnen. Dies kann beliebig oft wiederholt 
werden. Üblicherweise werden in der Praxis 104-108 Zeitschritte á 10-15 s verwendet [Bis04]. 
Aufgrund der sehr stark ansteigenden Anzahl von zu berechnenden Wechselwirkungsprozes-
sen bei Verwendung von größeren Modellen mit mehr als 106 Atomen, werden in dieser Ar-
beit nur 2000 Zeitschritte á 10-12 s verwendet.  
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Falls die daraufhin folgende Multislice-Simulation eine höhere Simulationsdicke erfordert, als 
das Kristallmodell aufweist, so muss zumindest in z-Richtung mit periodischen Randbedin-
gungen gerechnet werden. Das bedeutet, dass in dieser Richtung die Randatome der einen 
Seite als Nachbaratome der Randatome der gegenüberliegenden Seite anzusehen sind. Atome, 
die aufgrund ihrer durch die Relaxation gewonnenen kinetischen Energie das Modell in dieser 
Richtung verlassen würden, treten auf der gegenüberliegenden Seite wieder in das Modell ein. 
Damit hat das Modell in diesen Richtungen eine konstante Größe, die sich durch die Relaxati-
on nicht verändert. In Abb. 2-16 ist ein Beispiel für eine solche Relaxation mit periodischen 
Randbedingungen und einem zusätzlich in die Matrix auf einen Zwischengitterplatz einge-
brachten Fremdatom dargestellt. Die Neuanordnung der Atome (in der bis auf das eine 
Fremdatom dotierungsfreien Matrix) ist bedingt durch die begrenzte Genauigkeit der Atom-
position bzw. der Parameter des empirischen Tersoff-Potenzials und der Genauigkeit der Be-








2.5.4.1. Blochwellen-Algorithmus  






Mehrfachstreuung des Elektronenstrahls und die Wechselwirkung zwischen den einfallenden 
und gebeugten Wellen. 
Ausgehend von der zeitu
( )( ) ( ) 0r rVUr 2 =ψ++ψΔ
Abb. 2-16 Beispiel für eine MD-Relaxation mit periodischen Randbedingungen an




che Neuanordnung der Atome ist zu erkennen. 
me8 2π rrr
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rvmit U  Beschleunigungsspannung der Elektronen [V] und V( )  Kristallpotenzial [V] be-
(14) 




amit ergibt sich für di
Die allgemeine Lösung der Schrödingergleichu  sich aus der Linearkombina
us diesen 
 
ε(j)  Anregungsamplitude der j-ten B oeffizient der j-ten Blochw
Das Potenzial lässt sich beschreiben gemäß: eVV)r(V
nutzt man das Blochtheorem, welches besagt, dass die Elektronenwellenfunktion )r(rψ , auch 
Blochwelle genannt, mit  
(
 
(ausgedrückt durch )r,k(b r
r
) ebenfalls periodisch sind. Aufgrund dieser Periodizität kann 
)r,k(b
rr  in eine Fourier  in gr  (Translationsvektor im reziproken Raum) entwickelt wer-reihe
D e Elektronenwellenfunktion: 
(16) 
 











r π−⋅+= ∑  
tenzial Des Weiteren wird das periodische Kristallpo )r(V r  durch eine Funktion  ersetzt, 
die die Brechung der einfallenden Elektronenwellen durch das Kristallpotenzial berücksichtigt 
(18) 
 





und folgendermaßen definiert wird: 
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22 ψπ−=ψπ+∇   rrr
( ) ) rki2er,kbr rr r rrπ−⋅=ψ
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Da in einem Elektronenmikroskop die Beschleunigungsspannung U um einige Zehnerpoten-
en größer ist als das innere Potenzial V0 des Kristalls (105 V für U im Vergleich dazu etwa 
0 V für V0), kann V0 vernachlässigt werden (Näherung für hohe Energie, K - Wellenvektor 






bzw. in Matixschreibweise: 
(22) 




















Setzt man die Gleichungen 14, 15 und 18 in die Gleichung 19 ein, so erhält man die soge-
nannten säkularen Gleichungen, die eine exakte Teillösung der Schrödingergleichung bilden: 
 




als Abstand eines rezip
en






roken Gitterpunktes von der Ewaldkugel. 
 
Gleichung 21 bzw. 22 sind Eigenwertgleichungen, die numerisch gelöst werden können. Ins-
besondere zeigt Gleichung 21 einen Zusamm hang zwischen der Bestimmung der Gitter-
 reziproken Gittervektor gr  enthalten ist und der Beschleunigungsspan-
nung, in k0, weshalb Beschleunigungsspannungs- und Gitterkonstantenbestimmung nach de
gleichen Algorithmus durchgeführt werden können. Ist die Beschleunigungsspannung e
bekannt, kann man die Gitterkonstante bestimmen. Ist die Gitterkonstante exakt bekannt, kann 
ie Beschleunigungsspannung bestimmt werden. 
den Fall, dass man nur zwei Stah ittierten ungebeugten und einen gebeug-




Für len, den transm
sich eine analytische Lösung 
Abb. 2-17.  
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Diese besteht aus nur zwei möglichen Blochzuständen, die besetzt werden können. Dabei 
kann sich das Intensitätsmaximum der Blochwelle entweder an den Positionen der Atome 
oder genau dazwischen befinden. Das hat zur Folge, dass die Blochwelle im ersten Fall viel 
stärker mit dem Potenzial interagieren kann als im zweiten. Diese Situation ist in Abb. 2-17 
veranschaulicht (k(1,2) ist der einfallende Strahl, k(1,2) + g der gebeugte Strahl). 
 
2.5.4.2. Einfluss der dynamischen Wechselwirkung auf die Position von HOLZ-Linien 
Bestimmt man die Position einer Linie in kinematischen und dynamischen Simulationen rela-
tiv zu den anderen, so stellt man Abweichunge gung der 
Elektronen im Kristallgitter bzw. am Kristallpot amische 
echselwirkung von HOLZ-Linien). Nach der kinematischen Theorie lassen sich alle erlaub-
dazwischen (rechts) [Wil96] 
Abb. 2-17 Die zwei möglichen Blochzu-
stände im Zwei-Strahl-Fall, Intensitätsma-
ximum am Ort der Atome (links) oder 
n fest, die sich aus der Mehrfachbeu
enzial des Kristallgitters ergeben (dyn
W
ten Reflexe durch die Ewaldkonstruktion, Abb. 2-9, erklären bzw. bestimmen. Da bei der dy-
namischen Theorie der Wellenvektor des gebeugten Strahls der einfallende Strahl für das fol-
gende Beugungsereignis ist, kommt es zur Überlagerung der beiden Ewaldkugeln (Abb. 2-18) 
und es bilden sich Dispersionsflächen γ1 und γ2 aus, die eine Verschiebung der HOLZ-Linie 
hervorrufen (Abb. 2-19). 
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Anhand des Zweistrahlfalls wird im Folgenden die Ausbildung von Dispersionsflächen erläu-
tert. Im Zweistrahlfall ist die Probe so orien
eine gebeugte Welle, angeregt sind und in d





+  propagieren (siehe  
Abb. 2-18). Die Dispersionsgleichung lautet [Rei93]: 
rte γi, welche sich nach folgender Glei-
chung bestimmen lassen [Rei93]: 
 
(25) 
reziproken Gittervektoren der ZOLZ. Diese Aufspaltung tritt nur auf, weil die Fourierkom
nenten des Kristallpotenzials Eg . Im rein kinematischer Fall 
ist Eg = 0 und es entstehen keine 
An der Bragg-Position der Reflexe ±g spaltet die Dispersionsfläche sehr stark auf und nähert 
Abb. 2-18 Dispersionsfläche im Zweistrahlfall. Durch 
dynamische Wechselwirkung bilden sich zwei Bänder γ1
und γ2 aus, wobei zwei Blochwellen im Kristall entste-





































 ungleich Null sind (Gleichung 25)
zwei Dispersionsflächen.  
sich mit zunehmender Abweichung von der Bragg-Position den kinematischen Bedingungen, 
d.h. geringere Aufspaltung der Flächen, an [Krä01, Rei93]. 
Diese Aufspaltung ist analog zur Ausbildung von Energiebandlücken in Halbleitern zu ver-
stehen. 
 




Die dynamische Verschiebung von Linien wird häufig bei den kinematischen Simulationen 
durch die Zuhilfenahme einer (höheren) Effektiven Beschleunigungsspannung annähernd 
kompensiert [Zou91, Zho93, Krä99, Arm05]. 
2.5.4.3. Multislice-Algorithmus 
 Multislice Methode [Cow57], [Goo74] wird der Kristall senkrecht zumBei der  Elektronen-
trahl in n Scheibchen der Dicke Δz geschnitten. Innerhalb dieser Scheibchen wird das drei-
beugten Elektronenwelle über die Scheibchen-
bchen wird durch den Propagator Pn+1 zwischen zwei Scheib-
Abb.  2-19 Einfluss der Dispersionsfläche auf die Position von HOLZ-Linien [Rei93] 
s
dimensionale Kristallpotenzial, d.h. die Atome, auf eine gemeinsame Ebene projiziert und an 
diesem projizierten zweidimensionalen Potenzial der einfallende Elektronenstrahl einfach-
gebeugt (kinematisch). Die Ausbreitung der ge
dicke Δz bis zum nächsten Schei
chen n und n+1 beschrieben. Der gebeugte Strahl, also die Austrittswelle des ersten Scheib-
chens, ist nun nach der Propagation die Eintrittswelle des zweiten Scheibchens, wo nun eben-
falls die Eingangswelle gebeugt wird und so weiter bis zum letzten n-ten Scheibchen. Somit 
wird eine dynamische Simulation durch die Aneinanderreihung von kinematischen Einzelbe-
rechnungen angenähert, Abb. 2-20.  
 




In der mathematischen Beschreibung wird die Beugung und die Propagation als Fresnel-
Näherung der Rayleigh-Sommerfeld-Beugung im Vakuum beschrieben, bei der das Objekt 
ntsprechend dem Huygenschen Prinzip als Ursprung von Kugelwellen dargestellt wird e
[Sta87, Kir98]. Dabei wird das Huygens-Fresnel-Prinzip angewendet mit der Annahme, dass 
die Operatoren für Transmission und Propagation kommutativ verwendet werden können.  
Der Transmissionsoperator ( )rq r , der in der Literatur auch als Phasegrating bezeichnet wird 
([Cow57], [Sta87]), ist die Anwendung der Phasenverschiebung hervorgerufen durch eine 
Atomlage, bzw. dem 2D-Potenzial Up des projizierten 3D-Potenzials U auf die einfallende 
Elektronenwelle. Dabei wird dieses projizierte Potenzial als reines Phasenobjekt [Rei93, 
Wil96] angesehen, d.h. die Amplitude der komplexen Eingangswelle wird durch die Streuung 
nicht verändert. Der Transmissionsoperator ( )rq r  lässt sich wie folgt darstellen [z.B. Wil96]: 
(26) 
 
mit σ Wechselwirkungskonstante. 
 





Damit lässt sich die Wellenfunktion nψ nach n Scheibchen, ausgehend von der Wellenfunkti-
on nach (n-1) Scheibchen i1n−ψ , wie folgt berechnen m t ( )rqn
r
: Transmission durch das n-te 
Scheibchen und ( )rpn
r
 Propagator zwischen den Scheibchen n-1 und n 
(28) 
Abb.  2-20 Veranschaulichung der Multislice Näherung 
( ) zUi perq Δσ−=r










( ) ( ) ( ) ( )rprq rr nn1nn
r r r r
= ψψ − ⊗
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Um die gesamte Dicke z zu berechnen, wird nun die Berechnung nach Gleichung 28 iterativ 
fortgesetzt, bis alle Scheibchen durchgerechnet wurden. Für den Fall, dass die Modelldicke 
nicht der zu sim enden Dicke des Kristalls entspricht, wird das Mulier odell wiederholt durch-
gerechnet, bis die Enddicke erreicht ist. Das erfordert besondere Einstellungen bei den voran-
gehenden molekulardynamischen r periodischen Randbedingun-Simulationen hinsichtlich de
gen. Die resultierende Austrittswellenfunktion nψ  lässt man danach mit den Mikroskoppara-
metern (Linsenfehler, Defocus) interagieren und man erhält die endgültige Austrittswellen-
funktion der Simulation. 
 
2.6. Verfahren zur Gitterkonstantenbestimmung 
Wie in Kapitel 2.3.3. gezeigt, reagieren die HOLZ-Linien sehr sensibel auf Änderungen der 
Gitterkonstante (oder Beschleunigungsspannung), weswegen sie sich auch sehr gut für e
-4
ine 
ehr genaue Bestimmung der Gitterkonstante (Δa/a < 10 ) verwenden lassen. Eine Bestim-
mung der Gitterkonstante erfolgt dabei durch den Vergleich der experimentellen mit den si-
is der Abstände von Schnittpunkten von HOLZ-Linien [Krä00, Krä99, 
Kai99], 
n von HOLZ-Linien [Wak97, Yon00]. 
 
Die e . 
ein




dieser Verhältnisse bzw. der Strecken bei Gitterkonstantenänderung (siehe Abb. 2-21).  
s
mulierten CBED Mustern. Um diesen Vergleich durchzuführen bzw. zu quantifizieren, wur-
den bisher verschiedene Methoden angewendet. Zou et. al. [Zou98] schlugen eine Methode 
vor, das gesamte CBED-Muster mittels Kreuzkorrelation anzufitten. Die dabei erzielte Ge-
nauigkeit lag bei Testproben (4H-SiC, Cu2O) bei etwa Δa/a = 5x10-3. Auch andere Methoden, 
die nicht das gesamte CBED-Muster sondern nur ausgewählte Bereiche anfitten, wurden ver-
wendet. 
 
Dazu gehört die Bestimmung der: 
• Verhältnis der Flächen von Dreiecken gebildet durch HOLZ-Linien [Roz93, Wit98], 
• Verhältn
• Abstände von Schnittpunkte
 B stimmung der Gitterkonstante bei den Methoden, denen eine Abstandsmessung bzw
er Verhältnisbildung, wie in dieser Arbeit zugrunde liegt, verläuft folgendermaßen:   
die Simu
tig ng der effektiver Beschleunigungsspannung) oder dynamischen B
men mit leicht unterschiedlichen Gitterkonstanten (Δa/a = 10 ) und dem Ausmessen von aus-
gesuchten Verhältnissen bzw. Strecken erhält man eine theoretische Kurve über die Änderung







Da zwischen der Gitterkonstante und der Linienposition ein linearer Zusammenhang  
(R = m.a + b) besteht, ergibt sich aus den Simulationen je nach gewähltem Verhältnis R eine 
monoton wachsende oder fallende Gerade. Vergleicht man nun das Ergebnis der experimen-
ellen Muster für das en, so erhält man den 
ert der Gitterkostante mit entsprechendem geometrischen (d.h. allein aus den Schnittpunk-
e Z-Linien (mehrere 
arallele Linien) ist es möglich, alle sechs Gitterkonstanten (a, b, c, α, β, γ) mit einer Genau-
Abb. 2-21: Linearer Zusammenhang zwischen der Gitter-
konstante a und dem Verhältnis (oder der Strecke) R 
t benutzte Verhältnis R0 mit dieser Simulationsgerad
W
ten und winkeln der zum Verhältnis bzw. zur Strecke betragenden HOLZ-Linien bestimm-
ten) Fehler. Die dabei erreichte Genauigkeit lag bei Δa/a < 5x10-4 [Kai99]. 
 
 
Im Allgemeinen wird auf diese Art und Weise nur ein Parameter (z.B. nur die a-Gitterkon-
stante oder nur ein Gitterwinkel bzw. nur die zum Zeitpunkt des Experiments exakte Be-
schleunigungsspannung des Mikroskops) bestimmt. Unter bestimmten Voraussetzungen hin-
sichtlich der verwendeten Zonenachse und der darin vorhand nen HOL
p
igkeit von bis zu 1x10-4 zu bestimmen [Aka04] 
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3. Verwendete experimentelle Methoden und Techniken 
3.1. Probenherstellung und -spezifikationen 
Die in dieser Arbeit verwendeten Substrate bzw. Proben wurden von Kollegen von verschie-
denen Instituten (Univ. Pittsburgh, FSU Jena, IKZ Berlin, TU Ilmenau) zur Verfügung und 
Verwendung gestellt.  
Die Einbringung von Fremdatomen in 4H-SiC (n-type (0001) Epi-4H-SiC, J. Choyke, Pitts-
burgh) erfolgte durch zwei verschiedene Verfahren: Ionenimplantation von Donatoren oder 
Akzeptoren und Einbringung während des CVD-Wachstums von dünnen 4H-SiC Schichten. 
Es wurden Hochtemperatur-Ionenimplantationen bei 700°C von p-Dotanden (Al) und n-
Dotanden (P) durchgeführt. Zur Implantation wurde der Beschleuniger Romeo des Instituts 
für Festkörperphysik der Friedrich Schiller Universität Jena verwendet. Die benötigten Ener-
gien wurden anhand von TRIM-Berechnungen dergestalt gewählt, so dass sich das Konzen-
trationsmaximum der Dotieratome in einer Probentiefe von etwa 150-200 nm befindet 
[Sch02b]. Die Konzentrationen der Dotieratome betragen 1x1019 cm-3 und 5x1019 cm-3 bei 
einer Implantationsenergie von 160 keV, welches einem Konzentrationsmaximum in einer 
Tiefe von 200 nm für Al-Dotanden und von 160 nm für P-Dotanden in 4H-SiC entspricht (Ta-
belle 3-01). Weiterhin wurde jede implantierte Probe zwei Minuten bei 1600°C und 0,2 bar 
Argon Atmosphäre im Rapid-Thermal-Annealing-Verfahren (RTA) getempert.  
Die hoch dotierte Implantation von Ge in 4H-SiC wurde hingegen im Forschungszentrum 
Rossendorf durch Mehrfachimplantationen von drei verschiedenen Konzentrationen bei drei 
Implantationsenergien (Boxprofil) bei einer Substrattemperatur von 600°C hergestellt (siehe 
Tabelle 3-01). Das Konzentrationsmaximum lag dabei bei der Implantation mit der höchsten 
Energie von 200 keV bei etwa 85 nm. Anschließend wurde die Probe bei 1300°C eine Minute 
lang im RTA-Verfahren getempert. 
Alternativ wurde 4H-SiC epitaktisch mittels hot-wall-CVD überwachsen. Während des 
Wachstumsprozesses wurde mittels Trimethylaluminium Aluminium in die Wachstums-
schicht mit eingelagert. Die dotierte Schicht hat eine Dicke von 5 µm, so dass etwa der ge-
samte im TEM zu untersuchende Bereich mit Al dotiert ist. Dabei wurden Silan (2% verdünnt 
mit H2) und Propan (5% verdünnt in H2) als Prozessgas und Wasserstoff als Trägergas ver-
wendet. Typische Parameter sind [Wag01, Wag02]: 
• Silan Fluss:   450sccm 
• Propan Fluss:   100sccm 
• Arbeitstemperatur:  1500-1600°C 
• Arbeitsdruck:  104 Pa 
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Mit dieser Methode kann erreicht werden, dass die Dotieratome auch für höhere Konzentra-
tionen gleichmäßig im Kristall verteilt sind und perfekt in das Kristallgitter eingebaut werden, 
ohne dass das Gitter gestört wird. Die Präpäration dieser dotierten Proben erfolgte mit einem 
CVD System der Firma EPIGREE AB am Institut für Kristallzüchtung Berlin. 
 
In Tabelle 3-01 sind die einzelnen Parameter der Proben für die unterschiedlichen Herstel-
lungsverfahren dargestellt: 
 



































Damit eine Untersuchung im TEM stattfinden kann, müssen die Proben elektronentransparent 
und artefaktfrei sein [Car85, And90, Bar92], wofür eine maximale Probendicke von 100 nm 
für Standarduntersuchungen und von etwa 20 nm für Untersuchungen in Hochauflösung er-
forderlich ist. Um die durch die Implantation hervorgerufenen Effekte (Implantationsschäden, 
Eindringtiefe, Defekte) untersuchen zu können, werden die Proben mit Standardpräparations-
techniken im Querschnitt präpariert [Rad96]. Dieses Verfahren ist schematisch in Abb. 3-01 
dargestellt. 
Dabei wird der zu untersuchenden SiC-Wafer in kleine Stücke von jeweils ca. 1,5 mm x 
0,4 mm x 0,6 mm geschnitten (Abb. 3-01a-b) und mit den Oberflächen zueinander in ein Ti-
tannetz unter zu Hilfenahme eines Zwei-Komponenten-Klebers auf Epoxyd-Harz-Basis zu-
sammengeklebt, Abb. 3-01c. Daraufhin wird die Probe nun von beiden Seiten mechanisch 
geschliffen und poliert und mit einer Mulde (Gatan Dimple Grinder) versehen. Der Quer-
schnitt durch solch eine Probe ist in Abb. 3-01d schematisch dargestellt. Hat die TEM-Probe 
eine Restdicke von < 5 µm, so wird die Elektronentransparenz durch anschließendes beidsei-
tiges Ätzen mit Argon Ionen (Beschleunigungsspannung zwischen 3-10 kV) unter einem 
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Winkel von ≤  7° bis zur Lochentstehung (Optimum: sehr kleine Löcher ≤ 0,1 mm) erreicht 
(siehe Abb. 3-01e-f). An den Rändern des so gebildeten Loches ist die Elektronentransparanz 






Abb. 3-01 Schemata zur TEM-Querschnittspräparation (a) Ausgangswafer, (b) zurechtgeschnitten und (c) ins 
Titannetz eingesetzt und eingeklebt; von beiden Seiten mechanisch gedünnt und (d) und (e) jeweils mit einer 
Mulde versehen und dünnste Stelle mit Argon-Ionen beschossen; (f) fertige TEM-Probe mit Loch. 
 
Dabei ist zu beachten, dass aufgrund der geringen Probendicke von unter 100 nm im elektro-
nentransparenten Bereich, eine im bulk-Zustand verspannte Probe relaxiert und somit zu einer 
unverspannten Probe wird. Die dadurch messbare Änderung der Gitterkonstante kann im 
Vergleich mit der unverspannten bulk-Gitterkonstante als Maß für die Verspannung des Kris-




Konventionelle TEM (Hellfeld), HRTEM, CBED und ALCHEMI wurden an einem TEM 
TECNAI 20 S-TWIN (200 kV Beschleunigungsspannung, LaB6-Kathode, Gatan ImageFil-
ter) durchgeführt. Die energiedispersive Röntgenanalyse EDX erfolgte mittels eines EDAX 
Detektorsystems mit Si-Detektor. Die TEM-Bilder und CBED-Muster wurden mit einer 
slowscan CCD-Kamera mit 1024x1024 Pixeln und alternativ mit elektronensensitiven Bild-
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platten aufgenommen. Der Vorteil der elektronensensitiven Bildplatten ist zusätzlich zu dem 
im Vergleich zur CCD-Kamera vergrößerten Aufnahmebereich, der um 3-4 Größenordnungen 
größere darstellbare lineare Kontrast. Nachteilig wirkt sich allerdings die nicht direkt mögli-
che Überprüfung des aufgenommenen Bildes unmittelbar nach der Aufnahme aus, was den 
großen Vorteil der CCD-Kamera ausmacht. 
3.3.1. ALCHEMI 
Die ALCHEMI Untersuchungen wurden an implantierten 4H-SiC Proben in [011¯ 0] Kristall-
orientierung durchgeführt, da sich in dieser Orientierung die einzelnen Gitterplätze für Si und 
C und der Zwischengitterplatz deutlich unterscheiden lassen, Abb. 3-02 bzw. 3-03. Dabei war 
darauf zu achten, dass die Probe während der Aufnahme des EDX-Signals nicht unter dem 
Strahl hinwegdriftet und während des Strahlverkippens die Probenstelle verlässt. Es gibt zwei 
Möglichkeiten, um die Verkippung zu realisieren: zum einen die Verkippung des Elektronen-
strahls bei unbewegter Probe und zu anderen die Verkippung der Probe bei gleich bleibendem 
Elektronenstrahl. Die Nachteile der Verkippung der Probe liegen in der Drift der Probe, die 
bei dieser Art der Verkippung größer ist als bei Verkippung des Strahls, wie auch in der Ver-
änderung der Anordnung von Probe und EDX-Detektor, wodurch die Zählrate der detektier-
ten Röntgenquanten negativ beeinflusst wird (siehe Kapitel 2.4.1.) Praktisch ist eine völlige 
Kompensation des Drifts der Probe bzw. des Strahls nicht möglich, so dass bei Verkippung 
die Probenposition überprüft werden muss. Wegen der zusätzlich einfach zu realisierenden 
und justierenden Strahlverkippung wird in dieser Arbeit die Verkippung des Strahls benutzt.  
In Abb. 3-02 sind die simulierten Anregungsamplituden der Blochzustände mit Maxima bei 






Abb. 3-02 (a) Anregungskurven (im Englischen: excitation curves) der möglichen Aufenthaltsorte von Fremd-
atomen im [011¯ 0]4H-SiC Kristall (Si-, C- oder Zwischengitterplatz). Durch die unterschiedlichen Positionen der 
Maxima der Anregung gegenüber dem Kippwinkel, ist eine Zuordnung der experimentellen Daten zu den jewei-
ligen Gitterplätzen möglich. (b) Zur Vereinfachung der Auswertung werden relative Anregungen (zum Röntgen-
signal von Si) zur Auswertung herangezogen 
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Da aufgrund der unterschiedlichen experimentellen Röntgenpeakhöhen, infolge der abneh-
menden Zählraten beim Verkippen des Elektronenstrahls, bei der Auswertung die Röntgen-
spektren normiert werden müssen, wird bei der Auswertung das Verhältnis der gemessen 
Peakhöhe zur Höhe des Si-Peaks bestimmt und zur weiteren Analyse herangezogen. Dahin-
gehend modifiziert sich Abb. 3-02a zu Abb. 3-02b. 
In Abb. 3-03 sind die Ergebnisse der Blochwellensimulation für die Zone [011¯ 0] dargestellt. 
Abb. 3-03a zeigt das entlang der Zonenachse projizierte 2D-Kristallpotenzial. Der Durchmes-
ser des parallelen Elektronenstrahls betrug ca. 70-90 nm. Die EDX Spektren wurden für ver-
schiedene Verkippungen des Elektronenstrahls aufgenommen, wobei die maximale Verkip-
pung 2,5g0004 bei einer Schrittweite von 0,5g0004 betrug. Die einzelnen angeregten Blochzu-
stände sind für den Fall der Anregung der Si- bzw. C-Gitterplätze und des Zwischengitterplat-
zes in Abb. 3-03b-d dargestellt. An den unterschiedlichen Skalierungen wird die ungleiche 
Anregung der einzelnen Positionen im Kristallgitter verdeutlicht, welche in Abb. 3-02 darge-
stellt ist. Zusätzlich ist aus Abb. 3-03c und Abb. 3-03d zu erkennen, das gleichzeitig auch 
noch andere Gitterplätze außer dem C-Gitterplatz (Abb. 3-03c) bzw. dem Zwischengitterplatz 
(Abb. 3-03d), auch wenn diese sehr schwach angeregt sein können 
 
 
Abb.  3-03  (a) Projiziertes Kristallpotenzial entlang der [011¯ 0] Richtung; (b)-(d) 
Elektronendichteverteilungen der einzelnen Blochzuständen für die Anregung von 
(a) Blochzustand 1 (maximale Anregung von Si); (b) Blochzustand 8 (Anregung von 
C) und (c) Blochzustand 9 (Anregung von Zwischengitterplätzen) 
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Die Messdauer betrug aufgrund der teilweise sehr geringen Konzentrationen 40 bis 60 Minu-
ten (effektive Messzeit), wobei die Probendrift automatisch durch die verwendete Software 
mittels Vergleich der FFTs (Fast Fourier-Transformationen) zu Beginn und während der Mes-
sung korrigiert wurde. Das Verfahren zur Auswertung von Spektren von Elementen, die im 




Zur Charakterisierung mit CBED wurde die Kristallorientierung [120 80 1]-4H-SiC (bezie-
hungsweise [320] mit 2° Kristallverkippung in [001] Richtung) herangezogen (Abb. 3-04). 
Diese Orientierung wurde so gewählt, dass die Zone HOLZ-Linien verschiedener Ordnungen 






Abb. 3-04 Zusammenhang zwischen der Probenorientierung [112¯ 0] und der verwendeten Zonenachse 
[120 80 1] für eine Beschleunigungsspannung von 200kV. Die hochindizierte HOLZ-Linie (2 1¯ 20¯¯ ) reagiert sehr 
sensitiv auf Gitterkonstantenänderungen in c-Richtung. Alle Linien gehören der ZOLZ an bis auf die HOLZ-
Linie (2 1¯ 20¯¯ ), welche zur ersten Laue-Zone gehört. 
Die hochindizierte HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) reagiert aufgrund der hohen l - Indizierung sehr 
sensitiv auf Gitterkonstantenänderungen in c-Richtung, weshalb das Hauptaugenmerk bei der 
Analyse und Auswertung der Experimente bzw. Simulation auf dieser Linie liegen wird. Alle 
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3.4. Simulationen 
 
Zur Interpretation der experimentell gewonnenen Resultate werden begleitend zu den Expe-
rimenten Simulationen durchgeführt. Die dabei verwendeten Parameter sind in den folgenden 
Kapiteln dargelegt.  
 
3.4.1. ALCHEMI 
Die Anregungskurven bzw. Elektronendichteverteilungen der Blochzustände bzw. wellen für 
ALCHEMI wurden mit dem Programm von Tsuda und Tanaka [Tsu99] simuliert, welches die 
Streufaktoren von Doyle und Turner [Doy68] verwendet. Dabei wurden folgende Simulati-
onsparameter benutzt: Zonenachse: [011¯ 0], Beschleunigungsspannung 200 kV, Ausdehnung 
im reziproken Raum: -2,02,0 Å-1 (entspricht bei einer Beschleunigungsspannung von 200 
kV: ca. 3°); Anzahl der berechneten Zweige der Dispersionsfläche: 10, Anzahl der berück-
sichtigten gebeugten Strahlen der ZOLZ: 67, Simulationspunkte: 501 Pixel. 
 
3.4.2. Molekulardynamische Simulation (MD) 
Die Molekulardynamischen Simulationen wurde mit Hilfe eines in FORTRAN geschriebenen 
Programms durchgeführt, welches einen Standard-MD-Code verwendet, der auf dem Tersoff-
Potenzial basiert [Ter89]. Der Quellcode wurde von Dr. K. Gärtner (FSU Jena) entwickelt 
und zur Verfügung gestellt [Gär01]. Im Rahmen dieser Arbeit wurden aufgrund der großen 
Modelle, mit einer Größe der Superzellen von 8 x 8 x 90nm³ und mehr als drei Millionen Ato-
men, nur einfache statische Relaxationen durchgeführt, insgesamt 2500 Zeitschritte á 1 Fem-
tosekunde. Die Anfangs- und Randbedingungen (periodisch, nicht-periodisch) wurden auf-
grund der nachfolgenden Multislice-CBED-Simulationen so gewählt, dass das Modell in z-
Richtung  (parallel zum Elektronenstrahl) periodisch fortgesetzt werden kann. Die Integration 
der zu berechnenden Geschwindigkeiten erfolgte mit der Verlet-Integration [Ver67]. Auf-
grund in der Literatur nicht vorhandener Tersoff-Potenziale für Al bzw. P, wurden, um Ten-
denzen in den relaxierten Atompositionen zu erhalten, die verfügbaren Potenziale von Si, C 
bzw. Ge innerhalb der MD Simulationen für die Fremdatome im Kristallgitter verwendet. 
 
3.4.3. Multislice-Simulation für CBED 
Die Multislice-Simulationen wurden mit einem in der Arbeitsgruppe entwickelten Programm 
Musli [Chu96, Chu05] durchgeführt. Es ist speziell weiterentwickelt worden, um auch große 
Modelle mit mehreren Millionen Atomen in akzeptabler Zeit berechnen zu können [Chu05]. 
Es wurden folgende Simulationsparameter verwendet: Beschleunigungsspannung 200 kV, 
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Cs = 0,0 mm, Objektivdefocus 0,0 nm, Konvergenzwinkel 0,2 Å-1 (≈ 0,3°), berechnete Bild-
größe in Pixeln: 6144 x 6144 (6k x 6k), maximale simulierte Kristalldicke: 200 nm. Der 
Durchmesser der 000-Beugungsscheibe beträgt dabei 250 Pixel. Die Streufaktoren von Doyle 
und Turner [Doy68] wurden verwendet. Des Weiteren wurde aufgrund der hohen Indizierung 
der verwendeten Kristallorientierung das Modell für die Zone [320] erstellt und für die Be-
rechnung um 2° zur Zone [120 80 1] verkippt. Eine Berechnung dauerte dabei auf einem Pen-
tium4 (2,8 GHz, 2 GB RAM) ca. zwei Tage. 
3.4.4. Blochwellensimulation für CBED 
Um den Einfluss der Fremdatome bzw. des Fremdatomeintrags in den Kristall in Form von 
Änderungen in der Gitterkonstanten zu bestimmen, wurden voll-dynamische Blochwellensi-
mulationen der selben Zonenachse wie bei den Multislice-Simulationen mit dem Programm 
von Tsuda und Tanaka [Tsu99] berechnet. Dabei wurde die c-Gitterkonstante um den Stan-
dardwert von 1,0085 nm herum um maximal ±0,8% in insgesamt 9 Simulationen nach oben 
bzw. nach unten variiert. Der Durchmesser der 000-Beugungsscheibe beträgt dabei 400 Pixel. 
Die zur Auswertung herangezogene simulierte Probendicke lag wie bei den Multislice-
Simulationen bei 200 nm. Eine Berechung dauerte dabei auf dem gleichen PC wie bei den 
Multislice-Simulationen etwa 1,25 Stunden. 
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4. Ergebnisse 
4.1. Methodik der Auswertung 
4.1.1. Peakfittung und Peakhöhenbestimmung 
Wie in Kapitel 2.4. dargestellt, handelt es sich bei einem EDX Röntgenspektrum um eine  
Überlagerung der Bremsstrahlung und Charakteristischer Röntgenstrahlung, wobei sich die 
Peaks aufgrund geringer Energiedifferenzen einiger Röntgenlinien überlappen können. Die 
Bestimmung der exakten Peakhöhen ist für die ALCHEMI Untersuchungen von essentieller 
Bedeutung, da nur so die Unterschiede in den Anregungskurven der Blochzustände mit den 
experimentell bestimmten Röntgenpeaks in Abhängigkeit der Verkippung verglichen werden 
können. Deshalb sind die Profile der Röntgenlinien in den interessierenden Energiebereichen 
unter Berücksichtigung der vorhandenen Kα und Kβ Linien [Zsc89], mit Gaußkurven angefit-





Abb.  4-01 Bestimmung der Peakhöhen aus den Spektren durch Anfittung mit Gaußkurven. Der Untergrund 
(Bremsstrahlung und Rauschen) wurde bereits abgezogen (annähernd eine Gerade in dem Energiebereich). a) 
Spektrum gefittet mit 4 Gaußfunktionen von Si und Al (je Kα, Kβ). b) Spektrum gefittet unter Berücksichti-
gung zusätzlicher W Peaks. Der Fit gibt den experimentellen Verlauf nach Berücksichtigung der W Peaks 
wieder sehr gut wieder.   
  
Da die Linienposition bekannt ist, gibt es (für das obige Beispiel) nur drei Parameter:  
• die Intensität von Si 
• die Intensität von Al 
• Halbwertsbreite der Linien, bestimmt durch die Breite des Si-Peaks  
Dabei können aufgrund der geringen energetischen Differenzen zwischen den beiden Peaks 
beide als Gaußfunktionen mit der gleichen Halbwertsbreite angesehen werden. Wird der beste 
Fit von der experimentellen Kurve abgezogen, so entstehen Rest-Peaks in dem interes-
sierenden Energiebereich zwischen 1,6 keV und 2,0 keV, die dem W zugeordnet werden kön-
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nen, welches von den Blenden im Strahlengang des TEM herrühren. Diese zusätzlichen Peaks 
wurden nun wiederum zu dem erneuten Fit hinzugezogen (verwendete Röntgenlinien: Tabelle 
4-01), um eine Verbesserung der Anpassung an das Experiment zu erreichen, Abb. 4-01b. 
 
Element Röntgenlinie Röntgenenergie [keV] 
1,48678 Kα1
1,48627 Al Kα2
1,55755           Kβ
K 1,73998 α1
1,73938 Si Kα2
1,83594           Kβ
- 1,68400 
1,77310 W Mα1
1,83490           Mβ
 Tabelle 4-01 Zusammenstellung aller zum Fit der experimentellen 
Röntgenspektren herangezogener Röntgenlinien [Zsc89] 
 
Die so bestimmten experimentellen Peakhöhen werden auf die Si-Peakhöhe normiert, um eine 
Vergleichbarkeit der verschiedenen Messungen (aufgrund unterschiedlicher Quantenausbeu-
ten bei jeder Messung) zu gewährleisten. Um eine Veränderung der Anordnung von Probe 
und EDX-Detektor beim Einstellen der einzelnen Aufnahmepositionen der Röntgenspektren 
für die ALCHEMI-Analyse zu vermeiden, wurde (wie in Kapitel 3.3.1. dargelegt) der Elek-
tronenstahl anstelle der Probe verkippt. Im speziellen Fall der Al- und P-Dotierung erwachsen 
weitere Probleme für die Anpassung durch die geringe Konzentration der Fremdatome und 
dem daraus resultierenden starken Überlapp mit dem Peak des Matrixelementes Si. 
 
4.1.2. Auswertung von CBED-Mustern 
4.1.2.1. Bildbearbeitung 
Bevor aus den experimentellen CBED-Mustern der gesuchten Parameter, entweder Gitterkon-
stanten oder Beschleunigungsspannung, bestimmt werden kann, müssen die Bilder bearbeitet 
werden, so dass das Signal-Rausch-Verhältnis verbessert und damit die Detektierbarkeit der 
HOLZ-Linien erhöht wird. Das geschieht vor allem durch die Subtraktion des Hintergrunds. 
Dazu wird eine Maske erstellt mit einem Filter (Gaußscher Weichzeichner) eines Bildbear-
beitungsprogramms. Danach wird das sich ergebene Bild bezüglich Kontrast und Helligkeit 
bearbeitet. Während dieser ganzen Vorbereitung des Bildes wird der Bereich, der zur Gitter-
konstantenbestimmung herangezogen wird, ausgeschnitten. In der Abb. 4-02 ist ein solcher 
Vorgang schematisch dargestellt. Man sieht, wie das SNR der Linien im Experiment durch 
die Bildbearbeitung nachträglich gesteigert wird. 




Abb.  4-02 experimentelles CBED-Muster, mit Ausschnittbereich ([661] 3C-SiC). Man kann die Er-
höhung des SNR der Linien höherer Ordnungen erkennen. 
4.1.2.2. Houghtransformation 
Bei der Liniendetektion wird die Hough-Transformation [Hou62] ausgenutzt, die durch fol-





Dabei wird eine Linie (y = mx + b) des Realraumes im Houghraum durch einen Punkt darge-
stellt. Zu diesem Punkt gehört das Koordinatenpaar (ρ,α), wobei ρ (Wertebereich: 0 bis ∞) 
und α (Wertebereich: 0 bis 2π) gemäß Abb. 4-03 definiert werden. Diese Transformation 
wird in diesem Fall verwendet, um Liniengleichungen zu bestimmen, um mit deren Hilfe die 





Abb. 4-03 Umwandlung der Linienparameter im Bildraum (links) in die Punktkoor-
dinaten im Houghraum (rechts) 
Zur Liniendetektion wird die Eigenentwicklung der Arbeitsgruppe Kaiser Hough [Chu04] 
verwendet, welches eigens für die Auswertung von CBED-Mustern erstellt wurde. 
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4.1.2.3. CBED Auswertung 
erhältnisse 
emdatomen auf die Gitterkonstanten wurde aus der 
 
Definition der verwendeten V
Zur Untersuchung des Einflusses von Fr
verwendeten Kristallorientierung [120 80 1] die HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) verwendet, da sich 
diese verglichen mit den anderen Linien dieser Zone als sensitiv für Änderungen der Gitter-
konstante (bzw. Beschleunigungsspannung) erweist (siehe Kapitel 2.3.3.). Dabei wurde ein 
Verhältnis herangezogen, welches die größte Veränderung erfährt, wenn sich die Position der 
Linie aufgrund der Gitterkonstantenänderung ändert (Abb. 4-04) oder eine Aufspaltung er-








ABR 0 = , (30) 




w is R0 zu den Verhältnissen R1 und R2 mo-
difiziert wurde, Abb. 4-05: 
 
 
Abb.  4-04 a) Experimentelles CBED-
Muster von [120 80 1] 4H-SiC, b) 
Abb. 4-05 a) Experimentelles CBED-
Muster von [120 80 1] 4H-SiC mit 
Aufspaltung der Linie (2 1¯  20¯¯ ), die 
Aufspaltung im experimentellen Mus-
ter ist zur Verdeutlichung durch Linien 
und Pfeile hervorgehoben worden b) 
gewählte Verhältnisse für die Bestim-
mung der Aufspaltung und der Ver-
schiebung der Linie (2 1¯  20¯¯ )  
gewähltes Verhältnis für einfache 
Verschiebung der Linie (2 1¯  20¯¯ ) ohne 
Aufspaltung 
C´AAC
B´AR          ABR 21 ==
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In Abb. 4-05a ist die Aufspaltung der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) durch die Pfeile hervorgehoben 
worden. Die Größe der Linienaufspaltung ist demnach durch die Differenz R2-R1 gegeben. 
Eine mögliche zusätzliche Verschiebung der Mitte der Linie
weichung des Mittelwertes von R1 und R2 von der Linienlag




Zur Bestimmung der Gitterversp
Form von Gitterkonstantenänderungen auf-
grund des Fremdatomeintrags in den Kristall 
grunde: 
n-
stante) in Abhängigkeit von der Abweichung 
rkonstante c0 = 1,00848 nm erhält man, 
naufspaltung wird durch die Ab-
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Dieses Verhältnis bzw. diese Verhältnisse wurden nun für jedes experimentelle CBED-Muster 
bestimmt und mit denen von reinem 4H-SiC bzw. bei bekannter Beschleunigungsspannung 
von simulierten CBED-Mustern verglichen um die effektive Verschiebung bzw. Aufspaltung 
quantitativ bestimmen zu können. 
ntenvariation  
annung in 
wurde R0 für verschiedene c-Gitterkonstanten 
bestimmt und graphisch dargestellt (siehe Abb. 
4-06). Der Regressionsgeraden liegt folgende 
Gleichung (der Form y = m.x+b) zu
489,15c951,15R 0 −⋅=  
mit Δm = 0,260 nm-1 bzw. Δb = 0,263. 
 
Mit dieser Gleichung kann bei bekanntem Ver-
hältnis R
Abb. 4-06 Veränderung des ausgewählten Verhält-
nissen bei Änderung der Gitterkonstante c. Deutlich 
ist der lineare Zusammenhang erkennbar. 
0 die c-Gitterkonstante bestimmt wer-
den. Eine Gleichung für die Bestimmung der 
Verspannung des Kristallgitters (bzw. der dar-
aus resultierenden Änderung der Gitterko
des Verhältnisses R  vom Wert für die bulk 0
Gitte
indem aus den Ergebnissen aus Abb. 4-06 nur 
die Abweichung zu den jeweiligen Standard-
Abb. 4-07 Graphische Darstellung der Abhängigkeit 
der Abweichung vom Verhältnis R0 von der Verände-
rung der c-Gitterkonstante.  
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werten (bulk-Gitterkonstante c  mit dazugehörendem Verhältnis R0 0) dargestellt wird (Abb. 
4-07). Die Gleichung, die sich hierbei durch lineare Regression ergibt, lautet: 
(33) 
mit Δm = 6,722
 
Damit lässt sich die Änderung der Gitterkonstante, messbar in der Änd
ses,  auf eine Bestimmung der Verspannung des Gitters durch die Frem
4.1.3. Genauigkeit der Gitterkonstantenbestimmung 
 der Gitterkonstantenbestimmung werden zwei Arten un-
nie 
im Bild, dem Schnittwinkel zwischen den Linien und die Abstände der zur Verhältnis-
ruht und 





detekti  Zusammenhang bedeutet, dass vorgegeben 
ird, wie groß die maximale Abweichung der detektierten Linienposition von der Linienposi-










Bei der Bestimmung der Genauigkeit
terschieden, die im Folgenden näher erläutert werden:  
• Geometrischer Fehler, der auf den geometrischen Parametern, wie der Länge der Li
bildung verwendeten Schnittpunkte von HOLZ-Linien be
Länge der Linie im Bild berücksichtigt. 
 
.3.1. Geometrischer Fehler 
ximal mögliche Genauigkeit der Bestimmung einer Gitterkonstante ist stark vom De-
sparameter (Hough Accuracy Wert) Z abhängig, mit welchem die 
en werden kann, mit der eine Linie bzw. ein Verhältnis von Abständen zwischen Linien 
ert werden soll. Genauigkeit in diesem
w
tion im CBED-Muster sein da
Abb. 4-08 Graphische Darstellung des geometri-
schen Fehlers für die Liniendetektion und der daraus
resultierende Fehler in der Punktdetektion 
beispielsweise ein Wert von Z = 0,1, dass die 
detektierte Linie sich innerhalb eines Gebietes 
von maximal 0,1 Pixel um die Linie herum 
aufhalten muss (d.h. maximaler Abstand von 
der Linie ΔL = 0,05 Pixel). In Abb. 4-08a wird 
dieser Zusammenhang verdeutlicht. Der Nach-
teil dabei ist, dass die Messzeit bei höherer 
geforderter Genauigkeit sehr stark zunimmt.  
Aus dem Linien-Fehler ΔL lässt sich der Punkt-
Fehler ΔP berechnen (Abb. 4-08b), der angibt, 
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infachenden Annahme, das ΔL für alle am Verhältnis R beteiligten Linien 




it γ1 und γ2 bzw. S2 mit γ3 und γ4
M ist für ein beliebige da in γi)-2 = 1 
für diesen Fall, anderenfalls ist  (sin γi)-2 > 1 und damit M ebenfalls größer. Das bedeutet, 
man den kleinsten (geometrischen) Verhältnisfehler ΔR erhält, wenn man nur Linien benutzt, 
. Dieses ist experimentell nicht realisierbar.  
) und die 
änge der verwendeten Linien im Bild (L) beschränkt.  
Dabei wird das SNR als der Quotient aus der Intensität der Linie in Form der Differenz der 
Mittelwerte der Grauwerte der Linie µlinie und des Hintergrunds des CBED Musters µhgr ( = 
Signal S) und der Standardabweichung der Grauwerte des Hintergrunds σ ( = Rauschen), wo-
 













Bildet man aus zwei Strecken S1 und S  einen das Verhältnis R = S /S2 1 2, so berechnet sich der 



















Hilfenahme der Gleichungen 33-35 für 
 


























 (ss Verhältnis R = S1/S2 am kleinsten, wenn γi = 90° ist, 
dass 
die sich im Winkel von 90° schneiden
 
4.1.3.2. Statistischer Fehler 
Zusätzlich zum geometrischen Fehler wird die Genauigkeit der Gitterkonstantenbestimmung 
durch Linieneigenschaften, wie das Signal-Rausch-Verhältnis (SNR), die Breite (W
L
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bei angenommen wurde, sodass das Rauschen über das gesamte CBED Muster gleichverteilt 
zusätzlichen Unschärfe der zu detek-
r Zuhilfenahme weiterer Li wie der Länge der Linie im Bild L und der 
Halbwertsbreite der Linie W, ximale Genauigkeit der Liniendetektion auf-
 
 a-priori Berechnung der erreichbaren Genauigkeit der Gitterkonstantenbestim-




bb. 4-09a) für Fremdatomkonzentrationen kleiner als 1,2x10 cm , 
-dimensionale Defekte für 2x1020 cm-3 (siehe Abb. 4-10 bzw. 
4-11). Abb. 4-09c zeigt eine TEM Aufnahme der ionenimplantierten Probe. Der Bereich mit 
en und der größten Schädigung durch die Implan-
ildes etwa 150 nm unterhalb der Oberfläche und zeich-
ch den Hell-Dunkel Kontrast ab. Die Kreise in Abb. 4-09a,c 
ist. 
 




tierenden Linie ist auch der Houghpeak der Linie verbreitert, sodass die Wahrscheinlichkeit 
den wahren Verlauf der Linie zu detektieren von deren SNR abhängt. Somit unterliegen die 
zu bestimmenden Hough-Parameter (ρ, α: siehe Kapitel 4.1.2.2.) ebenso dem zusätzlichen 
durch das Rauschen hervorgerufenen (statistischen) Fehler. 
Unte nienparameter 
 lässt sich die ma








Mit Hilfe von Gleichung 39 kann nun der statistischen Einfluss des Rauschens auf das ver-
wendete Verhältnis analog zu Gleichungen 34-36 berechnet werden, da der geometrische Feh-
ler nicht kompensiert werden kann. 
Damit ist eine
ulierten oder experim
4.2. Dotierung im SiC 
4.2.1. p-Dotierung mit Aluminium 
4.2.1.1. TEM-Untersuchungen 
Die Hellfeld-Aufnahmen der durch CVD mit Al dotierten 4H-SiC-Proben zeigen ein unge-
störtes 4H-SiC Gitter (A 20 -3
Stapelfehler und andere zwei
der größten Konzentration von Dotieratom
tation befindet sich in der Mitte des B
net sich auf der Aufnahme dur
kennzeichnen die Bereiche, in denen die CBED-Muster aufgenommen wurden. Aufgrund der 
hohen Dichte an Stapelfehlern bei der hoch dotierten CVD gewachsenen Probe (Abb. 4-09b) 
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ist es nicht möglich gewesen, ein CBED-Muster mit der interessierenden (2 1¯  20¯¯ ) HOLZ-
Linie aufzunehmen. Zusätzlich dazu deutet der Kreis in Abb. 4-09c auf den Bereich mit der 









Die nach der Al Ionenimplantation und Temperung entstehende unregelmäßige Verteilung der 
zwei-dimensionalen Defekte sind im HRTEM-Bild in Abb. 4-09c zu sehen. Die Stapelfehler 
(Polytypenwechsel) bzw. 2D-Defekte, welche als dunkle Streifen in Abb. 4-10 sichtbar sind, 
die in Al dotierten 4H-SiC (Konzentration 2x1020 cm-3, Abb. 4-10 und 4-11) konnten mittels 
DX-Untersuchungen nicht mit den Al-Atomen in Verbindung gebracht werden. E
 
    
 
 
Abb. 4-09 CTEM Aufnahmen von Al dotierten 4H-SiC hergestellt mittels CVD (a,b) und Ionenimplantation (c). 
(a) Al Konzentration 1.2x1020 cm-3 und (b) 2x1020cm-3. (b) Die Stapelfehler bzw. Polytypwechsel sind deutlich 
sichtbar. (c) Probe nach Ionenimplantation und anschließender Temperung: Al Konzentration: 5x1019cm-3. Die 
Kreise in Abb. (a),(c) kennzeichnen die Bereiche in denen die CBED-Muster aufgenommen wurden. Der Maß-
stab aus (a) ist ebenfalls für (b) und (c) gültig. 
Abb. 4-10 STEM Überblicksbild der 
CVD gewachsenen Probe mit 2x1020 
cm-3 Al. Über die gesamte Schichtdicke 
sind Stapelfehler und Defekte sichtbar. 
Abb. 4-11 Hellfeld- (a) und HRTEM Aufnahmen (b) von Zick-
Zack Defekten innerhalb von Stapelfehlern oder über Stapelfehler 
hinweg und Defekten, welche nicht mittels EDX-Untersuchungen 
mit Al in Verbindung gebracht werden kann. 
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4.2.1.2. ALCHEMI-Resultate 
Der Vergleich der ALCHEMI Simulation, Abb. 3-02, mit den experimentellen Ergebnissen, 
Abb. 4-12, zeigt, dass sich im Fall der während des CVD Wachstums Al dotierten  
4H-SiC Proben Al auf Si-Gitterplätzen befindet. Dies ist daran zu erkennen, dass sich die ex-
perimentellen Kurven für die normierten relativen Peakhöhen (innerhalb der Fehlergrenzen) 
um den Wert 1 herum bewegen, welcher mit der Blochwellenanregung des Si-Gitterplatzes 
korrespondiert.  Für den Fall der ionenimplantierten Probe ist die Abhängigkeit nicht ein-
deutig festzustellen, Abb. 4-13. Das Al kann sich sowohl auf Si-Gitterplätzen sowie auch 
Zwischengitterplätzen befinden, aufgrund der sich erst konstant um den Wert 1 herum bewe-
genden Kurve für Verkippungen kleiner als 1,5 g0004 und dem signifikanten Anstieg der Kur-
 
 
Die Ergebnisse können aufgrund der unterschiedlichen Kurven den verschiedenen Wachstums 
bzw. Implantationsverfahren zugeordnet werden. Der jeweilige Messfehler beläuft sich auf 
ve für größere Verkippungen.  
 
 
Abb. 4-12 ALCHEMI Ergebnisse von CVD gewachsenen Al dotierten 4H-SiC. Abhängigkeit der normalisier-
ten relativen Peakhöhen von der Strahlverkippung für verschiedene Al Konzentrationen (a): 7x1017 cm-3, (b) 
9x1019 cm-3 (c) 1,2x1020 cm-3, (d) 2x1020 cm-3. Die Kurven sind innerhalb der Fehlergrenzen um den Wert 1 
herum gelegen, was mit der Anregung von Dotanden auf Si-Gitterplätzen korrespondiert (Vergleich mit Abb. 3-
02). Der jeweilige Messfehler beläuft sich auf etwa 7-10%, wobei jede Kurve dreimal bestimmt wurde.  
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Der Umstand, dass die gemessenen relativen Peakhöhen, dargestellt in Abb. 4-12 und 4-13 
von den berechneten bzw. theoretisch zu erwartenden Werten aus Abb. 3-02 abweichen, kann 
möglicherweise der Abnahme des Röntgensignals für höhere Kippwinkel weg von der Zonen-
achse zugeschrieben werden. Des Weiteren wird der Channeling-Effekt durch Absorption und 
thoden 
 für Fremdatomkonzentrationen < 0,1 at%. 
4.2.1.3. CBED-Resultate 
Die experimentellen CBED-Muster, die im Al dotierten Bereich der ionenimplantierten Probe 
aufgenommen wurden, zeigen eine Aufspaltung der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ), während diese 
Linienaufspaltung bei den mittels CVD gewach  
werden konnte (Abb. 4-14). Eine Linienaufspaltun
tierten Proben wurde auch schon von Terauchi et a
Clément et al. [Clé04] in verspannten NiSi Schicht
Abb. 4-14 zeigt die Zusammenstellung der [120
CVD (a-c) bzw. Ionenimplantation (d) Al dotie  Vergleich ist in 
bb. 4-14e das [120 80 1] CBED-Muster von reinem, nicht dotierten 4H-SiC dargestellt. 
Abb. 4-13 ALCHEMI Ergebnisse von ionen-
implantierten Al dotierten 4H-SiC: Al Konzentra-
tionen 5x1019cm-3, Al könnte sich sowohl auf Si-
Gitterplätzen sowie auch Zwischengitterplätzen 
befinden (erst konstant um den Wert 1 herum 
bewegenden Kurve (für < 1,5g0004) und dem nach-
folgenden signifikanten Anstieg der Kurve). (Ver-
gleich mit Abb. 3-02). Der jeweilige Messfehler 
beläuft sich auf etwa 7-10% wobei jede Kurve 
dreimal bestimmt wurde. 
ineleastische Streuung im Gitter bzw. der statistischen Verteilung in der (Zwischen-) Gitter-
platzbesetzung  geschwächt.  
 
Ein Vergleich dieser Resultate mit den mittels optischen und elektrischen Meßme
bestimmen Gitterplatzbesetzungen (Dotanden nach Ionenimplantation auf Zwischengitterplät-
zen [z.B. Neg04, Hee00] bzw. nach CVD Wachstum auf Gitterplätzen [z.B. Boc01, Stra02], 
siehe Kapitel 2.1.2.) zeigt eine gute Übereinstimmung und dient als Beweis für die Anwend-
barkeit der ALCHEMI
 
senen 4H-SiC-Proben nicht nachgewiesen
g in den CBED-Mustern von ionenimplan-
l. [Ter03] für As implantiertes Si bzw. von 
en beobachtet. 
 80 1] CBED-Muster der einzelnen durch 
en 4H-SiC Proben. Zumrt
A
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Abb. 4-14 [120 80 1] CBED Muster von Al-CVD gewachsenen (a-c) und ionenimplantierten (d) 4H-SiC. In 
den CVD Proben zeigt sich keine Aufspaltung der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) aufgrund des nach ALCHEMI na-








-2-10-3, Tabelle 4-02) auf, die durch eine größere Gitterkonstante erklärt werden kann. Bei der 
ionenimplantierten Probe (d) ist eine Aufspaltung der Linie (2 1¯  20¯¯ ) zu erkennen. (e) CBED Muster von 
reinem 4H-SiC. Aufgrund des geringen Signals der aufgespalteten Linie (2 1¯  20¯¯ ) wurden bei allen CBED-
Mustern zur besseren Darstellung der Kontrast erhöht 
ie Veränderung der Größe der Aufspaltung der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) während des Bewe-
d von der Oberfläche bzw. oberflächennahen Bereichen) unter dem 
D
gens der Probe (beginnen
konvergenten Elektronenstrahl ist in den CBED-Mustern in Abb. 4-15 zu erkennen. Das Li-
nienprofil der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) verändert sich in Abhängigkeit von der Probenposition, 
wobei in den oberflächennahen Bereichen und hinter dem implantierten Bereich keine Auf-
spaltung der HOLZ-Linie erfolgt. Die maximale Aufspaltung tritt dabei in dem Gebiet mit der 
maximalen Fremdatomkonzentration auf. 
 
 
Abb. 4-15 Veränderung des Linien-Profils der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) beim Abscannen der Pro-
be mit dem konvergenten Elektronenstrahl (senkrecht zur Oberfläche). Die Linienaufspaltung 
tritt nur in den Bereichen des Maximums des Implantationsprofils auf, während davor bzw. 
dahinter keine Aufspaltung sichtbar ist. Aufgrund des geringen Signals der aufgespalteten Linie 




4. Ergebnisse  57 
Zusätzlich zur Linienaufspaltung ist eine kleine Linienverschiebung, d.h. Verschiebung des 
Mittelwertes der beiden Verhältnisse der gespalteten Linie gegenüber dem Verhältnis des un-









Die Aufspaltung kann als Einfluss des Zwischengitteratoms auf das Gitter angesehen werden, 
da sie bei den mittels CVD hergestellten Proben nicht auftritt.  Dagegen erklärt sich die Li-
nienverschiebung, die sowohl bei den CVD gewachsenen als auch bei den ionenimplantierten 





ierten Proben. Diese Verschiebung kann der Veränderung der Gitterkonstante aufgrund der 
S on h Al zugeschrieben er  =  
[Cle63]), was zu einer Vergrößerung der Gitterko e fü  itiv  
auf kleinste Gitte ntenände iert. 
Die unterschiedlichen Ausmaße der Linienverschiebung in den CBED-Mustern der Al-CVD 
gew senen onenimp -SiC  k  der dene -
gen zu den Gitterplatzbesetzungen von Al in 4H-SiC nach Ionen-
plantation. Die sich durch die Gitterkonstantenänderung beschreibbare Verspannung des 
d itters durch die Dotieratome auf (Zwischen-)Gitterplätzen. In Kapitel 5 wird durch Si-




Bei den CVD gewachsenen 4H-SiC kann eine Linienverschiebung (verglichen mit reinem 
4H-SiC) gemessen werden, welche mit zunehmender Konzentration der Dotierung größer 
wird (Tabelle 4-02). Diese Linienverschiebung ist signifikant größer als bei 
t
ubstituti von Si durc w den (Atomradius: rSi  110 pm; rAl = 118 pm
nstant hrt und zeigt wie sens  CBED
rkonsta rungen reag
ach  bzw. Al i lantierten 4H  Proben ann mit verschie n Gitter
platzbesetzung und den Fremdatomkonzentrationen interpretiert werden.  
Die negativen Werte für die Linienverschiebung korrespondieren dabei mit einer Linienver-
schiebung aufgrund vergrößerter Gitterkonstanten. Das entspricht den Resultaten der AL-
CHEMI Untersuchun
im
1-R Fehler Verschiebung Fehler 2
7,0x1017   -0,0033 0,0010 
9,0x1019   -0,0067 0,0010 Al CVD 
201,2x10   -0,0070 0,0010 
Al Ionenimpl. 5,0x1019 0,1462 0,0006 -0,0027 0,0010 
Tabelle 4-02 Überblick über die Resultate der Messungen der Linienverschiebung und aufspaltung für alle Al 
dotierten Proben. Die Linienverschiebung für die CVD Proben errechnet sich aus der Differenz von R0 und R1, 
während für die ionenimplantierte Probe, wo eine Aufspaltung der HOLZ-Linie erfolgt, die Linienverschiebung 
sich durch die Differenz des Mittelwertes von R1 und R2 zum Verhältnis R0 berechnet. Die negativen Werte für 
die Linienverschiebung korrespondieren mit einer Linienverschiebung aufgrund vergrößerter Gitterkonstanten. 
Das entspricht den Resultaten der ALCHEMI Untersuchungen zu den Gitterplatzbesetzungen von Al in 4H-SiC 
nach Ionenimplantation.  
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Kristallgitters aufgrund des Fremdatomeintrags wird in Kapitel 5 mit Hilfe des in Kapitel 
4.1.2.3. beschrieben Verfahrens bestimmt. 
 
4.2.2. n-Dotierung mit Phosphor 
4.2.2.1. TEM-Untersuchungen 
Nachfolgend wird die für den Fall von Al beschriebene und bestätigte Methode auf die Be-
stimmung der Gitterplatzbesetzung von Phosphor (P) ionenimplantierten 4H-SiC verwendet. 
Probe mit der geringeren Dotierung kleiner 
Abb. 4-16 zeigt CTEM-Aufnahmen der P ionenimplantierten 4H-SiC Proben nach der Tem-
perung für die beiden Konzentrationen von (a) 1x1019 cm-3 und (b) 5x1019 cm-3. Die Kreise 
markieren die Bereiche, in denen die CBED-Muster aufgenommen wurden. Die TEM-Auf-
nahmen zeigen eine hell/dunkel Kontrastverteilung in einer Tiefe von etwa 160 nm unter der 
Oberfläche welche typisch ist für P-Ionenimplantationen mit Energien von 160 kV und kor-
respondiert mit den Gitterdefekten hervorgerufen durch den Implantationsprozess. Des Weite-
ren ist die Größe der defektreichen Region bei der 






Die Ergebnisse der zu den Al-Proben analog durchgeführten ALCHEMI Untersuchungen sind 
in Abb. 4-17 dargestellt. Wie erkennbar ist, zeigen beide Graphen einen signifikanten Anstieg 
der relativen Peakhöhen hin zu großen Verkippungswinkeln, welcher für die niedrig dotierte 
Abb. 4-16 CTEM Aufnahmen von P dotiertem 4H-SiC nach Ionenimplantation und 
Temperung (a) P-Konzentration 1x1019 
Probe, Abb. 4-17a, stärker ausfällt, als für die höher dotierte Probe in Abb. 4-17b.  
cm-3 und (b) 5x1019cm-3. Die defektreichen 
Gebiete sind in beiden Aufnahmen deutlich zu erkennen. 






Nach dem Vergleich mit den theoretischen Anregungskurven aus Abb. 3-02 können diese 
Verläufe der Graphen mit dem Aufenthalt von P-Atomen auf Zwischengitterplätzen erklärt 
werden. 
 
 der beiden Konzentrationen zu verstehen, 
 
Um die unterschiedlichen Anstiege der Kurven
wurden zwei verschiedene Modelle untersucht. Abb. 4-18 zeigt eine Überlagerung der theo-
retisch bestimmten Amplituden der Blochwellenanregung, Abb. 3-02, für zwei bestimmte 
Gitterplatzbesetzungen in Linearkombination mit a) 25% auf Si- und 75% auf Zwischengit-
terplätzen (Zwg) und b) 75% auf Si und 25% auf Zwischengitterplätzen.  
   
Die Kurven in Abb. 3-02 stellen demnach die Grenzwerte dieser Überlagerung dar (für 100%
unterschiedlichen Anstiege in den experimentelle
ALCHEMI-Kurven in Abb. 4-17 zu erklären. 
 
 
platz bzw. 0% Si- und 100% Zwischengitterplatz). Der Anstieg in 
Modell a) ist für Verkippungen > 1,5g0004 viel höher als in Modell b), so dass die obigen ex-
Abb. 4-17 ALCHEMI Ergebnisse von P dotiertem 4H-SiC. Abhängigkeit der normalisierten relativen Peakhö-
hen von der Verkippung für beide P Konzentrationen (a): 1x1019cm-3 und (b) 5x1019cm-3. Die Kurven können 
dahingehend interpretiert werden, dass sich P sowohl auf Si- als auch auf Zwischengitterplätzen befindet. Da-
bei sitzt bei der höher implantierten Probe mehr P auf Si-Plätzen im Vergleich mit der niedrig implantierten
Probe. Der Messfehler beträgt etwa 7-10% und jede Kurve entspricht dem Mittelwert aus 3 Einzelmessungen  
Abb. 4-18 Gewichtete Überlagerung der Anregungs-
kurven der Blochzustände der Si-Gitterplatzbesetzung 
und Zwischengitterplatzbesetzung (Zwg), um die 
n 
Si- und 0% Zwischengitter
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perimentellen Ergebnisse dahingehend interpretiert werden können, dass in der höher do-
tierten Probe der Anteil der P-Atome auf Si-Plätzen größer ist im Vergleich zu der niedrig 
dotierten Probe. 
ese Aufspaltung als 




Die CBED-Muster, Abb. 4-19, der [120 80 1] 4H-SiC Zonenachse, welche in den Bereichen 
mit der höchsten P-Konzentration (siehe Tabelle 3-01 und Abb. 4-11) aufgenommen wurden, 
zeigen, dass die HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) sich wie im Fall von Al ionenimplantierten SiC auf-







Um die Größe der Linienaufspaltung zu charakterisieren, wurden die gleichen Verhältnisse, 
ACABR1 = , CABAR 2 ′′=  (siehe Abb. 4-04 und 4-05), ausgewertet. Die Ergebnisse sind 
in Tabelle 4-03 d
plantierten Probe (a) ist die Aufspaltung der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) kleiner als in der hoch 
dotierten Probe (b). Nach dem Vergleich mit der undotierten 4H-SiC Probe (c) hat nur eine 
sehr kleine Verschiebung der mittleren Position der Linie stattgefunden. 
argestellt. 
die Linienaufspaltung mit steigender Dotierung größer wird. Die Li-
telwertes der beiden Verhältnisse steigt ebenfalls mit Erhöhung der 
Abb. 4-19 [120 80 1] CBED Muster von P ionenimplantierten 4H-SiC. In der niedrig im-
Die Analyse zeigt, dass 
nienverschiebung des Mit
Dotierung an und entspricht einer c-Gitterkonstantenänderung von 0,047% für 5x1019 cm-3 
bzw. 0,012% für 1x1019 cm-3 (Tabelle 5-04 im Kapitel 5.3.3). Die Aufspaltung der Linie  
(2 1¯  20¯¯ ) kann hierbei analog zu den Ergebnissen für Al als Einfluss der Gitterplatzbesetzung 
von P auf das Kristallgitter interpretiert werden. 
 
 




Das positive Vorzeichen, im Gegensatz zum negativen Vorzeichen der Linienverschiebung 
bei Al dotierten 4H-SiC, könnte auf den kleineren Atomradius von P (r  = 98 pm) verglichen 
it Si (r u einer 
erringer
fnahmen einer mit 1% Ge dotierten ionenimplantierten 4H-SiC 
P
m Si = 111 pm) und Al (rAl = 118 pm) [Cle63] zurückzuführen sein, welches z
ten Gitterkonstante in c-Richtung führt.  v
 
4.2.3. Isovalente Dotierung mit Germanium 
4.2.3.1. TEM- und EDX-Untersuchungen 
Abb. 4-20 zeigt CTEM-Au
Proben. Deutlich ist die Gitterschädigung durch die hohe Dotierung, d.h. die für Ionenimplan-
tation typische Verteilung der Kristallschädigung zu erkennen. Der Kreis kennzeichnet den 
Bereich in dem die CBED Untersuchungen durchgeführt wurden. 
 
 
Aufgrund der hohen Fremdatomkonzentration konnte ein Ge-Tiefenprofil mittels EDX be-
stimmt werden, welches in Abb. 4-21 dargestellt ist. Das Maximum der Konzentration der 






[cm-3] R1-R2 Fehler Verschiebung Fehler 
P Ionenimpl. 1x1019 0,1504 0,0010 0,0017 0,0020 
P Ionenimpl. 5x1019 0,1623 0,0010 0,0046 0,0020 
Tabelle 4-03 Überblick über die Messungen der Linienverschiebung bzw. aufspaltung für beide P ionenimplan-
tierten Proben. Die Verschiebung wurde mittels der Differenz von R0 (Verhältnis nach Abb. 4-04 von reinem 
undotierten bulk 4H-SiC) zum Mittelwert der beiden Verhältnisse R1 und R2.  
Abb. TEM e en
impl H ie G igun
durc  onsd eutlic
eis kennzeichnet den 
Bereich in dem die HRTEM-Bilder und CBED-
 4-20 C  Aufnahm n von 1% Ge ion -
antierten 4 -SiC. D itterschäd g 
h die hohen Implantati osen ist d h 
zu erkennen. Der Aus EDX-Messungen be-
stimmte bereich der maximalen Ge-
Konzentration befindet sich ca. 70-90 nm unter-
halb der Oberfläche. Der Kr
Muster aufgenommen wurden.  
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TRIM Berechnung übereinstimmt. Deutlich erkennbar ist die Intensitätszunahme bei konstan-
nzentrationserhöhung.  
         




In Abb. 4-22 sind HRTEM Bilder der gestö otie-
rung sind Netzebenen (Abstand: 0,252 nm s in  
Abb. 4-22). Des Weiteren ist es durch FFT  4-22a) 
möglich einige Gitterdefekte wie zusätzlich b bzw. 
Ausschnitte aus diesem). 
 
rten Bereiche dargestellt: Trotz der hohen D
 = g0004 Reflex) zu erkennen (siehe FFT
-Filterung der HRTEM-Aufnahmen (Abb.





Abb. 4-22 HRTEM Bilder (und IFFT der HRTEM Bilder) des gestörten Bereichs der 1% Ge dotierten 4H-
SiC Probe: In der IFFT (Bild b) sind einige Gitterfehler deutlich zu erkennen (siehe vergrößerter Ausschnitt). 
Abb. 4-21 EDX-Ge-Tiefenprofil  für 
1% Ge ionenimplantiertes 4H-SiC; 
Das Maximum der Konzentration der 
Dotieratome befindet sich demnach in 
einer Tiefe von 80 nm. 
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4.2.3.2. ALCHEMI-Resultate 
Die ALCHEMI Untersuchung, Abb. 4-23, wurde mehrfach an äquivalenten Stellen durchge-
führt, um die Reproduzierbarkeit des Ergebnisses zu testen, was aufgrund der hohen Dotie-
rung und der Lage der Ge Röntgenpeaks (Kα1 = 9,88642 keV) fernab der Matrixatome in kur-
zer Zeit (d.h. in wenigen Minuten Messzeit pro Messpunkt) erfolgen konnte. 
 
  
Bei allen drei Messungen ist eine gemeinsame Tendenz (Zwischengitterplatz) in den Graphen 
-
erungen von größenordnungsmäßig 1 at% noch einsetzbar. 
-Muster aufge-
ommen wurden, sind mit den Ziffern markiert. Die Veränderung der Linienaufspaltung ist 
im Vergleich zum Verlauf bei den Ionenimplantationen bei geringerer Konzentration deutli-
cher ausgeprägt, so dass auch die Aufspaltung der ZOLZ-Linien zu sehen ist. 
 
Abb. 4-23 Überblick über das ALCHEMI Ergeb-
nis von 1% Ge ionenimplantierten 4H-SiC. Bei 
allen drei Messungen ist eine gemeinsame Ten-
denz (Zwischengitterplatz) in den Graphen er-
kennbar. Die Messfehler liegen im Bereich von 7-
10% bei einer Messdauer von 5 Minuten/Mess-
punkt, wobei jede Kurve dreimal bestimmt wurde 




Für die 1% Ge ionenimplantierten 4H-SiC Probe sind die CBED-Muster in Abhängigkeit von 
der Position auf der Probe in Abb. 4-24 dargestellt. Deutlich erkennbar ist die starke Aufspal-
tung der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) und die sichtbare Verbreiterung der ZOLZ-Linien im Bereich 
der maximalen Dotierungskonzentration. Die Positionen, von denen CBED
n





Tabelle 4-04 zeigt die Veränderung der Linienaufspaltung mit zunehmender Eindringtiefe 





Punkt Aufspaltung Fehler Verschiebung Fehler 
1 0,1013 0,0008 -0,0008 0,0014 
2 0,1715 0,0008 -0,0028 0,0014 
3 0,3039 0,0008 -0,0664 0,0013 
4 0,3319 0,0008 -0,0711 0,0013 
5 0,1878 0,0008 -0,0100 0,0014 
6 0,1549 0,0008 -0,0026 0,0014 
7 0,1026 0,0008 -0,0008 0,0014 
 
Die negativen Werte für die Linienverschiebung korrespondieren mit einer 
Tabelle 4-04 Übersicht über die Linienaufspaltung und verschiebung  
Linienverschie-
bung aufgrund vergrößerter Gitterkonstanten analog zur Interpretation (Kapitel 4.2.1.3.) für 
die Al ionenimplantierten 4H-SiC Proben, aufgrund des größeren Atomradius von Ge 
(rGe = 125 pm) im Vergleich zum Radius von Silizium (rSi = 110 pm) [Cle63].  
 
Durch die Messung der Linienaufspaltung analog zu der von ionenimplantierten Al und P 
(Kapitel 4.2.1. und 4.2.2.) und dem Vergleich mit den obigen EDX-Ergebnissen kann ein 
möglicher Zusammenhang zwischen der angenommenen Gitterverbiegung gemäß Modell 2 
(Kapitel 5.2.) und der experimentell gemessenen Linienaufspaltung aufgezeigt werden. Eine 
Überlagerung der beiden Ergebnisse ist in der folgenden Abb. 4-25 dargestellt: 
 
Abb. 4-24 Darstellung der [120 80 1] CBED-Muster von 1% Ge ionenimplantierten 4H-SiC in Abhängigkeit 
von der Position auf der Probe. Deutlich erkennbar ist die starke Aufspaltung der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) und 
die sichtbare Verbreiterung der ZOLZ-Linien im Bereich der maximalen Dotierungskonzentration. Die Posi-
tionen von denen CBED-Muster aufgenommen wurden sind mit den Zahlen markiert. 
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Abb. 4-
 
Beide Kurven zeigen einem ähnlichen Verlauf, was bedeutet, dass die Linienaufspaltung in 




4.3. Zusammenfassung der experimentellen Ergebnisse 
Die Ergebnisse der Experimente sind in der Tabelle 4-05 nochmals schematisch zusammenge-
fasst: 
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Tabelle 4-05 Zusammenfassung aller Ergebnisse für jede Probe. Es ist zu erkennen, dass nur bei den Ionen-
implantierten Proben bei den ALCHEMI Untersuchungen die Fremdatome t
sitzen und des Weiteren eine Aufspaltung der (2 1¯  20¯¯ ) HOLZ-Linie erfo
 P
2 erung der EDX-
ensca er gemessenen Li-
aufsp  Abhängigkeit von 
Probe . Deutlich erkennbar 
die Z er Aufspaltung bei 
chzeit hme der Dotierungs-
endenziell auf Zwischengitterplätzen 
lgt. Die mittels CVD gewachsenen 










platz befinden und in den 




4. Ergebnisse  66 
Daraus lassen folgende Schlussfolgerungen bezüglich der Gitterbesetzung der Fremdatome 
Bei mittels CVD dotierte Probe: Der Hauptteil der Al-Fremdatome besetzt Silizium-
Gitterplatz 
• n: Der Hauptteil de bzw. Ge-Fre -
setzt Z erp
 
Die CBED Untersuchungen der dotierten Proben zeigen demnach te: 
e Verschiebung der untersuchten Linie (2 1¯  20¯¯ ), deren Ursache die Verspannung 
ge  de nte 
Aufspaltung dieser Linie (2 1 20¯¯ ) bei den ionenimp
sache die inhomogene Verteilung der Dotanden in der Probe und der daraus resultie-
n V g des K ers ist, wie im folgenden Kapitel 5 Diskussion der 
Ergebnisse verifiziert wird. 
Zudem aß der Linienverschiebung elem
ableiten: 
• 






 Veränderung r Gitterkonsta
¯  
ist.  
lantierten Proben, deren Ur-
rende erbiegun ristallgitt
 
 ist das Ausm entabhängig: Je höher die Ordnungszahl 
des Fremdatoms bei gleicher Dotierdosis ist, desto größer ist die Aufspaltung (Al, P). Ähnli-
ches trifft für die Linienaufspaltung zu: Je größer die Dotierdosis, desto größer ist die Auf-
spaltung bei gleichem Fremdatom (P). 
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5. Diskussion der Ergebnisse 
5.1. Modelle 
Zur Simulation der in den CBED-Experimenten gefundenen Effekte und Resultate wurden 
zwei verschiedene Modelle verwendet und mit unterschiedlichen Parametern berechnet:  
Modell 1 (CVD-Modell): 
 In einem 60 nm x 60 nm x 9 nm großen 4H-SiC Modell, entlang der Zonenachse [320] 
orientiert, wurden die Fremdatome statistisch und mit vorgegebener Konzentration bzw. 
Häufigkeit auf Gitter- bzw. Zwischengitterplätze gesetzt und anschließend molekulardy-
namische Berechnungen durchgeführt. Ein Schema dieses Modells ist in Abb. 5-01 zu se-





Für die Simulation von ionenimplantierten Proben ist dieses Modell, aufgrund der statisti-
schen Gleichverteilung der Fremdatome nicht anwendbar. Vielmehr muss dieses Modell den 
Eigenschaften der Fremdatomverteilung von ionenimplantierten Proben angepasst werden 
(Abb. 5-02).  
 
 
Abb. 5-01 Schema von Modell 1 (vor der MD 
Relaxation):  
Statistischer Fremdatomeinbau auf Gitterplätzen 
bzw. Zwischengitterplätzen 
Abb. 5-02: Schema einer 
Fremdatomverteilung in io-
nenimplantierten Proben 
für den Fall eines bulk 
Materials  
(TEM: bulk > ~5µm). 
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Bei den ionenimplantierten Proben gibt es Bereiche, die entsprechend dem Implantationspro-
datome aufweisen, als andere Bereiche. Zusätzlich zu dieser Häufung von 
rund 
er zusätzlichen Atome im Gitter (Abb. 5-03) hinzu, was sich in Modell 2 (Abb. 5-04) wider-
fil mehr Frem
Fremdatomen in einem definierten Bereich (Abb. 5-02) kommt beim Übergang zu einer 








Modell 2 (Modell von Ionenimplantation, dünne Folie):  
Es wurde ein 60 nm x 60 nm x 200 nm groß
[320] orientiert mit einer Verbiegung des Gitt
lang der x-Koordinatenrichtung) erzeugt (siehe Abb. 5-04). Für die Erzeugung der Mo-
eue relative x-Koordinate x0 = relative Ausgangs x-Koordinate; z = relative z-
Koordinate, A = Modellausdehnung in x-Richtung [nm], α = Gitterverbiegungswert [nm] 
 
Dieses Modell berücksichtigt nur die in Abb. 5-03 dargestellte, d.h. durch die Fremdatome 
hervorgerufene Verbiegung des Gitters. Es beinhaltet selbst kein zusätzliches Fremdatom. 
An diesem Modell wurden aufgrund der sehr hohen Anzahl von Atomen des Gesamtmodells 
und der begrenzten Möglichkeiten des MD-Programms keine MD-Simulationen durchgeführt. 
 
 
Abb. 5-03: Schema zur Verdeutlichung der Verbiegung des Gitters bei dünnen Folien infolge des hohes Ge-
halts von Fremdatomen in einem begrenzten Bereich um das Maximum des Implantationsprofils herum, wel-
ches zu einer Aufweitung des Gitter führt. 
es 4H-SiC-Modell entlang der Zoneachse 
ers orthogonal zum Elektronenstrahl (ent-




mit x = n
( ) A/)5.0z(*cos*x'x 0 −πα−=




nhand der Dotierungsparameter der untersuchten Proben und der durch die ALCHEMI-





Untersuchung bestimmten wahrscheinlichsten Gitterplatz
3 bzw. 4-17, wurden die Simulationsparameter ausgewählt. Diese sind in der folgenden 
elle 5-01 dargestellt: 
Parameter Modell 1 Modell 2
Fremdatomkonzentration [at%] 0,01 - 
Gitterverbiegungswert α [nm] - 0,01  0,06 
Anzahl der Atome im Ausgangsmodell 3,18 x 106 70,94 x 106
Molekulardynamik  
Periodische Randbedingungen in  z-Richtung - 
Anzahl der Zeitschritte 2500 - 
Größe der Zeitschritte 1 ps - 
CBED-Simulationen  
Beschleunigungsspannung [kV] 200 
Konvergenzwinkel (bei 200kV) [nm ] 2 -1
Berechnete Bildgröße [Pixel] 6144 x 6144 (6k x 6k) 
Berechnete Probendicken [nm] 50; 100; 150; 200 
Strahlverkippung [mrad] 34 
Defocus [µm] 0 
Sphärische Aberration Cs [mm] 0 
 
Abb. 5-04 Schema von Modell 2:  
Gitterverbiegung ohne zusätzlichen Fremd-
atomeinbau 
Tabelle 5-01 Überblick über die verwendeten Simulations- und Modellparameter. Die z-
Richtung des Kristalls entspricht der Richtung des Elektronenstrahls. 
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Die unterschiedliche Anzahl der Atome für beide Modelle ist auf die unterschiedliche Größe 
der Modelle zurückzuführen. Bei Modell 2 muss aufgrund der Gitterverbiegung die gesamte 
zu berechnende Probendicke als Modell vorliegen, während bei Modell 1 die gesamte Pro-
bendicke durch n-fache wiederholte Berechnung des Startmodells mit der (n-1)-ten Austritts-
welle erreicht wird (für 200 nm: n = 22). 
 
 
5.3. Ergebnisse der Simulationen 
Mit Hilfe von in unserer Arbeitsgruppe neuentwickelten Programmen zur MD- und CBED-
Multislice-Simulation wurden die Parameter aus Kapitel 5.2. verwendet, um CBED-Muster 
gemäß den Modellen 1 und 2 zu berechnen. Aufgrund der fehlenden MD-Potenziale für Al 
und P sind die Ergebnisse nicht unmittelbar mit den Experimenten vergleichbar. Deshalb 
können nur tendenziellen Aussagen bzw. Bestätigungen getätigt 
werden. Für die MD Simulationen wurde daher auf existierende Potenziale von Ge (bzw. Si 
r Zwischengitterpositionen) zurückgegriffen. Bei den CBED Multislice-Berechnungen wur-
den hingegen mit den Streufaktoren von Al bzw. P gerechnet.  
hältnisänderungen bzw. der Differenzen von Linienpositionen, rela-
iv zu den Linienpositionen bzw. Verhältnissen in undotierten reinem 4H-SiC, wie in den Ta-
bellen 4-02, 4-03 und 4 llt ist. Da eine Var r Besch sspannung 
des TEM  der verwendeten V nisse führt (Abb. 2-10, 2-21) 
und die einflusst (w erände unigungs-
spannung auch das CBED-Muster des reinen 4H-SiC Kristalls beeinflusst), sind die im Expe-
riment u nzen miteinander vergleichbar. 
 
In Abb.  einer solchen CBED Multis erechnung für die [120 80 1] 
4H-SiC en tellbarkeit wurde das 
Beugun 00-Beugungsscheibe der [120 80 1] Zonenachse  




für mögliche Interpretationen 
fü
 
Die Vergleichbarkeit der Resultate ist dahingehend gewährleistet, dass nur die CBED-Muster 
hinsichtlich Linienverschiebung bzw. -aufspaltung innerhalb von Simulation bzw. Experiment 
verglichen wurden. Die Vergleichbarkeit der Simulation mit dem Experiment ergibt sich aus 
der Bestimmung von Ver
t
-04 dargeste iation de leunigung
 zu einer linearen Änderung erhält
 Differenz der Verhältnisse nicht be eil die v rte Beschle
nd Simulation gemessenen Differe
 5-05 ist das Ergebnis lice-B
 Zonenachse in ihrer Gesamtheit zu sehen. Zur besser Dars
gsbild invertiert. Deutlich sind die 0
 deficient-HOLZ-Linien und ccess-Linien in ZOLZ
n zu erkennen. 
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5.3.1. Resultate Modell 1 
Zu Beginn wurden zwei Modelle mit identischer Anzahl/Konzentration von Fremdatomen 
aber unterschiedlicher Verteilung dieser Atome innerhalb des Gitters erzeugt, um die An-
wendbarkeit des Programms Musli zu testen. Diese vergleichenden Berechn
Abb. 5-05 Ausgabe des  CBED-
Musters nach der Berechnung, Ver-
kippung der Probe um 34 mrad, der 
Durchmesser der zur Untersuchung 
herangezogenen 000-Beugungsschei-
be beträgt 250 Pixel 
ungen haben iden-
EMI-Untersuchungen auf Zwischengitterplät-
rplätzen gesetzt wurden, statisch MD-relaxiert und CBED-Muster simuliert.  
 
tische CBED-Muster hervorgebracht, so dass die Anwendbarkeit der neu programmierten 
Software hinsichtlich der Reproduzierbarkeit der Ergebnisse bei vergleichbaren Parametern 
bewiesen wurde. Daraufhin wurden, um die Tendenzen der Linienverschiebung zu ermitteln, 
Modelle mit der höchsten experimentellen Fremdatomkonzentration erstellt, wobei die 
Fremdatome gemäß der Ergebnisse der ALCH
zen bzw. Si-Gitte
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Die Position der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) bezüglich derer in reinem undotiertem [120 80 1] 4H-
SiC ist leicht zu höheren Gitterkonstanten hin verschoben. Diese Verschiebung ist sehr gering 
(siehe Tabelle 5-02) im Vergleich zu den experimentellen Ergebnissen (siehe Tabelle 4-02). 






tantenänderung von etwa 0,02% 
Dotier-
element Gitterbesetzung Konzentration Verschiebung Fehler 
Si-Gitterplatz 0,1% (1020 cm-3) -0,0014 0,0011 Al 
Al Zwischengitterplatz 0,1% (1020 cm-3) -0,0010 0,0009 
Abb. 5-06 Ergebnisse der CBED-Simulationen für verschiedene Gitterpositionen für die maxi-
male Fremdatomkonzentration von etwa 0,1% (5x1019-1x1020cm-3). Die HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) 
ist verglichen mit reinem undotierten 4H-SiC (c) leicht zu höheren Gitterkonstanten verschoben 
(siehe Tabelle 5-02) 




Des Weiteren fällt die Linienverschiebung in den Simulationen deutlich geringer aus als in 
den Experimenten, was sich durch Einschränkungen (keine Tersoff-Potenziale für Al bzw. P) 
bei der statischen MD-Simulation erklären lassen könnte. Allerdings konnte die Tendenz, dass 
die Linienverschiebung für Al auf Si-Gitterplätzen größer ist als für Al auf Zwischengitter-
plätzen bestätigt werden. 
 
Tabelle 5-02 Ergebnis
CBED-Mustern. Die Verschiebung ist sehr gering (etwas größer als der Messfehler), zwar 
kleiner als die experimentell bestimmte aber die Tendenz, dass die Linienverschiebung für 
Al auf Si-Gitterplätzen größer ist als für Al auf Zwischengitterplätzen, konnte bestätigt 
werden. 
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5.3.2. Resultate Modell 2 
Abb. 5-07a und 5-07b zeigen die Veränderung des CBED-Musters und der HOLZ-Linie (2 1¯  
0¯ ) bei Vergrößerung des Gitterverbiegungswertes α. Beim Erhöhen von α nimmt die Halb-
wertsbreite der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) bis α = 0,02 nm zu, worauf eine in den Intensitätsprofi-
len deutlich erkennbare Aufspaltung der HOLZ-Linie bei konstanter Halbwertsbreite erfolgt. 
Die Zunahme der Halbwertsbreite für geringe Gitterverbiegungswerte α kann dahingehend 
interpretiert werden, dass die Aufspaltung der Linien noch so gering ist, als das diese durch 





Abb. 5-07a Veränderung des CBED-Musters von [120 80 1] 4H-SiC bzw. der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) bei 
Erhöhung des Gitterverbiegungswertes α. Deutlich ist die anfängliche Linienverbreiterung mit darauf folgen-
der (größer werdender) Aufspaltung zu erkennen (siehe Linienscans). 





Die Ergebnisse der Messung der Linienaufspaltung bzw. -verschiebung für die verschiedenen 
Gitterverbiegungswerte α sind in der folgenden Tabelle 5-03 (sortiert nach der Größe der Li-
nienaufspaltung) dargestellt. 
 






α [nm] Aufspaltung Fehler Verschiebung Fehler 
  0,01    0,0002 0,001 
  0,02    0,0000 0,001 
  0,03 0,1442 0,020 -0,0003 0,001 
Al 5x1019  0,1462 0,001 -0,0027 0,001 
P 1x1019  0,1504 0,001  0,0017 0,002 
  0,04 0,1619 0,020  0,0001 0,001 
P 5x1019  0,1629 0,001  0,0046 0,002 





Tabelle 5-03 Vergleich der aus experimentellen CBED-Mustern bestimmten Linienaufspaltungen (ionen-
implantierte Proben) mit den Ergebnissen aus den Simulationen gemäß Modell 2 für verschiedene Gitterverbie-
gungswerte α. Die Resultate von Al und P stimmen am besten mit den Ergebnissen für einen Gitterverbiegungs-
wert von 0,03 nm bzw. 0,04 nm (P: 5x1019 cm-3) überein. 
Abb. 5-07b Veränderung des CBED-Musters von [120 80 1]4H-SiC bzw. der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯ ) bei 
Erhöhung des Gitterverbiegungswerte α > 0,03nm. Deutlich ist die größer werdender Linienaufspaltung zu 
erkennen (siehe Linienscans). 
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Vergleicht man die größte Linienaufspaltung in den experimentellen CBED-Mustern mit den 
verschiedenen simulierten Mustern, so liegt eine Übereinstimmung hinsichtlich der Aufspal-
tung für einen Gitterverbiegungswerte α von 0,03 nm bzw. 0,04 nm (P: 5x1019cm-3) vor. Die 
Linienverschiebung wird allerdings durch das Modell nicht berücksichtigt, sodass dies in zu-
künftigen Arbeiten berücksichtigt werden sollte. 
Abb. 5-08 zeigt die graphische Gegenüberstellung der Ergebnisse der Tabelle 5-03, der Abb. 
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5.3.3. Ergebnisse der Gitterkonstantenänderung 
Die sich aus den Experimenten ergebenen Verschiebungen der (2 1¯  20¯¯ ) Linie und die daraus 
resultierende Änderung des Verhältnisses R wurden, wie in Kapitel 4.1.2.3. dargelegt, zur 
Bestimmung der Gitterkonstanten c verwendet. Diese Änderung kann als Verspannung des 
Kristalls durch den Eintrag von Fremdatomen verstanden werden. Die Ergebnisse dieser Un-
Aluminium Phosphor Germanium 
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Zusätzlich zu den Ergebnissen, die zu Tabelle 4-08 hinsichtlich des Verhaltens der (2 1¯  20¯¯ ) 
Linie für verschiedene Wachstums- bzw. Dotierparameter diskutiert wurden, kann an den 
Werten für die Verspannung folgendes abgelesen werden:  
• Die Verspannung ist beim Einbau von Fremdatomen auf Si-Gitterplätzen (CVD) grö-
ßer als beim Einbau auf Zwischengitterplätzen bei vergleichbaren Fremdatomkonzent-
rationen (Al, P) 
• Bei Erhöhung der Implantationsdosis erhöht sich ebenfalls die Verspannung im Kris-
erte aus den experimentellen Werten der Linienverschiebung be-
t wurden, ist die Interpretation analog zu der zu Tabelle 4-05: 
Tabelle 5-04 Zusammenstellung der Ergebnisse der CBED Untersuchungen der Experimente von alle Pro




Die durch den Prozess der Ionenimplantation hervorgerufene Verspannung des Kristallgitters 
ist elementabhängig: Je höher die Ordnungszahl des Fremdatoms bei gleicher Dotierdosis ist, 
desto größer ist die Verspannung (Al, P). Und je größer die Fremdatomkonzentration ist, des-
to größer ist die Verspannung des Kristalls. 
 
ben 
und den Ergebnissen der Bestimmung der Verspannung der Proben durch die Fremdatome 
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6. Zusammenfassung und Schlussfolgerungen 
azu wurden mit der Tranmissionselektronenmikroskopie Proben von ionenimplantierten 
bzw. mittels C lte  isovalent dotierten Sil  unt
Dabei sind drei Arbeitsfelder der Transm ikroskopie eingesetzt worden: 
Die Probenpräperation, die An eri ly d  
B on Modellen zur C tion.
 
D sche n betraf einen die Verfeinerung der Auswertem on 
schwachen Röntgenpeaks von Elem der direkten Umgebung von Matrix-Röntgen-




Gesam ls drei Millionen Atomen CBED Muster mit vorhergehender MD-
Sim a
Mit diesen Methoden und der neuen Simulationssoftware konnten somit die Gitterplatzbeset-
ung von geringen p- und n-Dotierungen (Al bzw. P) in 4H-SiC mittels ALCHEMI bestimmt 
implantation auf Zwischengitterplätzen befindet. 
arüber hinaus findet bei den P ionenimplantierten Proben bei Erhöhung der Dotierungskon-
zentration eine Änderung der wahrscheinlichsten Gitterplatzbesetzung, vom Zwischengitter-
platz bei geringer Dotierung hin zu stärkerer Besetzung von Si-Gitterplätzen statt. Bei sehr 
hoher Dotierung, wie im Fall von Ge, befindet sich die Mehrzahl der Fremdatome auf einem 
Zwischengitterplatz. 
 
Im Rahmen dieser Arbeit konnte nachgewiesen werden, dass die Bestimmung der Gitterplatz-
besetzung mit Hilfe der transmissionselektronenmikroskopischen Methoden ALCHEMI  
(atomic location by channeling enhanched microanalysis) und CBED (convergent beam e-
lectron diffraction) möglich ist. Dies wurde an Al, P und Ge dotierten 4H-SiC gezeigt. 
 
D
VD hergestel n p-, n- und
issionselektronenm





tischer Metho en sowie die
erechnung v
ie methodi n Arbeite en zum 
enten in 
ethode v
peaks für ALCHEMI. Damit wurde es möglich, durch Entfaltung der überlagerten Peaks In-
fo
ALCHEMI Methode auf Dotierungen von weit unter 1 at% angewendet werden konnte. Zum 
anderen wurde es unter Anwendung unserer neuen Simulationssoftware Musli erstmals mög-
lich, CBED Muster von unperfekten (durch hohe Fremd
del e mit der Multislice-Methode zu simulieren. Die neue Software wurde ebenfalls hin-
h der Größe der zu berechnenden Modelle getestet. Sie erlaubt Modelle bis zu einer 
tzahl von mehr a
ul tionen zu berechnen.  
z
und deren Auswirkungen auf die CBED-Muster untersucht und simuliert werden.  
 
Die Auswertung der ALCHEMI Untersuchungen ergab dabei, dass sich für den Fall der Al 
Dotierung während des CVD Wachstums von 4H-SiC die Fremdatome in ihrer Mehrzahl auf 
Si-Gitterplätzen befinden. Währenddessen konnte nachgewiesen werden, dass sich tendenziell 
die Mehrzahl der Fremdatome bei der Ionen
D
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Bei den MD-Simulationen von Modellen mit Fremdatomen auf unterschiedlichen Gitterplät-
nte mit 
en CBED-Simulationen keine komplette Übereinstimmung mit den Ergebnissen der Experi-
 ) gemessen. So spaltete sich diese Linie 
ur bei den ionenimplantierten Proben auf, wobei gezeigt wurde, dass die Größe der Aufspal-
und der zusätzlich eingebrachten Fremdatome angesehen wer-
zu erhalten 
zen konnten aufgrund fehlender Tersoff-Potenziale die Berechnungen nicht mit den im Expe-
riment verwendeten Elementen durchgeführt werden. Es wurde bei der MD Simulation auf 
die verfügbaren Potenziale von Ge bzw. Si zurückgegriffen, während für die CBED-
Berechnungen wieder die Original-Atome verwendet wurden. Aus diesem Grund kon
d
mente erzielt werden. Dennoch konnte gezeigt werden, dass diese Vorgehensweise die Be-
stimmung der Tendenz in der Gitterkonstantenänderung in den Experimenten ermöglicht. 
 
In den CBED-Mustern der [120 80 1]4H-SiC Zoneachse wurden Unterschiede in der Linien-
position bzw. der Gestalt der HOLZ-Linie (2 1¯  20¯¯
n
tung von der Fremdatomkonzentration und dem implantierten Element (Ordnungszahl) ab-
hängt (Tabellen 4-02 - 4-04). Dieser Effekt der Linienaufspaltung konnte mit einem entspre-
chenden Modell einer durch den Prozess der Ionenimplantation hervorgerufenen Gitterverbie-
gung (Kapitel 5.1, Abb. 5-04) simuliert werden. Der Nachteil dieses Modells ist die ungenü-
gende Reproduktion der experimentell bestimmten Gitterkonstantenänderung. Dazu sollte das 
Modell in weiteren Arbeiten hinsichtlich der Gitterkonstantenänderung aufgrund der zusätzli-
chen Fremdatome verfeinert werden.  
Die vorgenannten Simulationen zeigen eine Vergrößerung der Aufspaltung der HOLZ-Linie 
(2 1¯  20¯¯ ) mit wachsender Verbiegung des Gitters (Abb. 5-07). Die Linienverschiebung als 
Zeichen einer Gitterkonstantenänderung in c-Richtung kann hierbei als Maß für die Verspan-
nung des Kristallgitters aufgr
den. Damit wurden Verspannungen von bis zu 0,9% im Fall der 1at% Ge ionenimplantierten 
4H-SiC bestimmt. Des Weiteren konnte nachgewiesen werden, dass für eine Dotierung von  
1 at% Ge noch reproduzierbare verwertbare Resultate bei ALCHEMI und CBED 
sind. Ebenso konnte das Modell des verbogenen Gitters auch hier angewendet werden, um 
den Effekt der Linienaufspaltung zu simulieren (Abb. 4-24, 4-25).  
 
Schlussfolgernd kann angemerkt werden, dass die vorgestellten TEM-Analyse- und Simulati-
onstechniken ebenfalls auf andere Materialien bzw. Materialsysteme anwendbar sind. Die 
Verwendbarkeit der MD-Simulation als Teil dieses Programms zur Bestimmung von relaxier-
ten Atompositionen setzt jedoch die Kenntnis der entsprechenden Potenziale für andere Sys-
teme wie z.B. GaAlAs voraus, was bis jetzt die Verwendung bestimmter Dotierelemente (P, 
Ga, As, Al) verhindert.  
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8. Anhang 
 
.1. Symbol- und Abkürzungsverzeichnis 
Im Folge
 
, a0  Gitterkonstante in a-Richtung  
α  t 
c, c0  
Convergent Beam Electron Diffraction 
CVD  Chemical Vapor Deposition, Chemische Gasphasenabscheidung 
EDX  Energiedispersive Röntgenstrahlung 
FOLZ  First Order Laue Zone 
  reziproker Gittervektor 
hkl, hkil Millersche Indizes, Miller-Bravais Indizes 
HRTEM High Resolution TEM 
HOLZ  Higher Order Laue Zone 
8
 
nden ist eine Liste häufig wiederkehrenden Symbole und Abkürzungen angegeben: 
a
Δa/a  Relative Genauigkeit der Gitterkonstantenbestimmung 
Gitterverbiegungswer
ALCHEMI Atomic Location by Channeling Enhanced Microanalysis 





  Wellenzahlvektor  
gk r
r
+   Wellenzahlvektor eines gebeugten Strahls 
MD  Molekulardynamik 
ΔP  geometrische Genauigkeit der Punktdetektion 
θ  Winkel zwischen der Zonenachse [uvw] und der HOLZ-Linie  
Δθ  Linienverschiebung 
rr   Translationsvektor des Kristallgitters 
R0, R1, R2 Verhältnisse der unaufgespaltenen bzw. aufgespalteten HOLZ-Linie 
ΔR  Verhältnisänderung aufgrund der Verschiebung der HOLZ-Linien 
ΔR  Geometrische Genauigkeit der Verhältnisbildung 
SNR  Signal-Rausch-Verhältnis 
SOLZ  Second Order Laue Zone 
TEM  Transmissionselektronenmikroskop(ie) 
TOLZ  Third Order Laue Zone 
ZOLZ  Zeroth Order Laue Zone 
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